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Dosl�d�eno elektronnu zonnu strukturu tverdih rozqin�v InAs

x

Sb

1�x

metodom lokal~-

nogo model~nogo psevdopoten��lu. Lokal~n� deforma�Ý �ratki vz�to do uvagi pri rozrahun-

kah deforma��nih poten��l�v, a tako� zale�nost� xirini zoboronenoÝ zoni v�d skladu x

tverdogo rozqinu. Vrahuvann� vnutr�xn�h lokal~nih deforma�� ta kompozi��noÝ nevpor�d-

kovanosti u splavah InAs

x

Sb

1�x

dozvol� korektno po�sniti Ýhn� osnovn� optiqn� harakteris-

tiki. Vivqeno vpliv p�dkladki na optiqn� vlastivost� psevdomorfnih pl�vok. Pokazano, wo

b�aks��l~n� deforma�Ý, �k� vinika�t~ pri ~omu, po-r�znomu vpliva�t~ na zm�nu polo�enn�

p�k�v E1, E1+�1, E2 ta E2+�2.

Kl�qov� slova: psevdopoten��l, kompozi��na nevpor�dkovan�st~, lokal~n�, b�aks��l~n�

deforma�Ý.

PACS number(s): 68.65.+g

I. VSTUP

Vuz~kow�linn� tverd� rozqini zam�wenn�

InAs

x

Sb

1�x

ma�t~ na�menxu xirinu zaboronenoÝ

zoni sered us�h vikoristovuvanih III{V nap�vpro-

v�dnik�v ta Ýhn�h splav�v �  perspektivnimi mate-

r��lami dl� tverdot�l~noÝ elektron�ki. Voni vi-

klika�t~ p�dviweni� �nteres u zv'�zku z xirokim

vikoristann�m v optoelektronnih priladah sered-

n~ogo �nfraqervonogo d��pazonu pri stvorenn� �nfra-

qervonih detektor�v, niz~koxumnih f�l~tr�v sistem

zv'�zku ta lazer�v �z plavno� perebudovo� dov�ini

hvil� [1,2℄.

Um�nn� rozrahovuvati elektronnu strukturu ta

optiqn� harakteristiki nap�vprov�dnikovih splav�v

 va�livo� peredumovo� anal�zu f�ziqnih �viw,

wo sposter�ga�t~s� �k u vkazanih mater��lah, tak

� v priladah na Ýhn�� osnov�. U nevirod�enih spla-

vah, odnak, unasl�dok v�dsutnosti transl���noÝ �nva-

r��ntnosti, elektronn� hvil~ov� funk�Ý praktiqno

dosit~ skladno obqisl�vati. C� obstavina zumo-

vila �nteres do r�znogo rodu nabli�enih p�dhod�v.Na

wast�, spostere�uvan� f�ziqn� veliqini ne zale�at~

v�d detale� upor�dkuvann� atom�v u splav� � mo�ut~

buti teoretiqno otriman� konf��ura��nim usered-

nenn�m. Nabli�enn� v�rtual~nogo kristala (VCA),

kr�m ~ogo, dopuska, wo mater��l  ma��e �deal~-

nim psevdob�narnim splavom, u �komu atomi As ta Sb

utvor��t~ odnu graneentrovanu p�d�ratku, a atomi

In znahod�t~s� u vuzlah �nxoÝ, zsunutoÝ na vektor

(1/4, 1/4, 1/4)a. Elektronnu strukturu splavu mo�na

otrimati userednenn�m parametr�v skladovih spo-

luk. Obme�enn� u vikoristann� nabli�enn� v�rtu-

al~nogo kristala sta�t~ oqevidnimi pri viniknenn�

rozb��noste� m�� obqislenimi �z zonnoÝ strukturi

xirinami zaboronenih zon ta spostere�uvanimi v

optiqnih eksperimentah. Zokrema, nabli�enn� v�r-

tual~nogo kristala privodit~ do l�n��noÝ zm�ni za-

boronenoÝ zoni u splavah, tod� �k v InAs

x

Sb

1�x

za-

le�n�st~ E

g

(x)  �stotno nel�n��no� � ma znaqni�

progin z m�n�mumom 0.08eV pri x = 0:37, �ki� znaqno

menxi� za xirini zaboronenih zon skladovih spo-

luk (0.17 eV dl� InSb ta 0.354eV dl� InAs) [3℄.

Nezastosovn�st~ VCA pro�vl�t~s� tako� pri

formuvann� vpor�dkovanih struktur ni�qoÝ simet-

r�Ý ta pri oslablenn� sp

3

zv'�zk�v v odn�� �z p�d�ra-

tok, wo vede do selektivnoÝ lokal�za�Ý ta perenosu

zar�du [4℄. Dl� po�snenn� takih �viw bulo viko-

ristano perxoprinipn� metodi ta nabli�enn� ko-

gerentnogo poten��lu (CPA). Odnak k�l~k�sna teo-

r�� splav�v u takomu p�dhod� na s~ogodn� ne zaver-

xena, wo zumovleno nevdaqami v apr�ornih rozra-

hunkah zonnoÝ strukturi elementarnih ta b�narnih

nap�vprov�dnik�v ta Ýhn�h splav�v. Vihodom �z �Ý si-

tua�Ý mo�e buti udoskonalenn� nabli�enn� v�rtu-

al~nogo kristala splavu vvedenn�m dodatkovogo po-

ten��lu, pov'�zanogo z kompozi��no� nevpor�dko-

van�st� splavu.

Kr�m ~ogo, dov�ini zv'�zk�v u potr��nih tverdih

rozqinah po-r�znomu zale�at~ v�d konentra�Ý x, wo

mo�e privesti do viniknenn� vnutr�xn�h lokal~nih

deforma�� [5℄, �k� vpliva�t~ na dinam�ku elektron-

nih stan�v z� zm�no� skladu tverdogo rozqinu. Na�v-

n�st~ ostann�h v InAs

x

Sb

1�x

tako� bulo vrahovano v

naxih rozrahunkah.

F�ziqn� parametri InAs

x

Sb

1�x

dosl�d�eno v niz�

rob�t [1,2,6℄ dl� vs~ogo d��pazonu konentra��.U nih

pokazano, wo e� tverdi� rozqin zam�wenn� utvor�

pereva�no strukturu sfaleritu z pr�mo� zaborone-

no� w�lino� v entr� zoni Br�ll�ena. Stal� �ratok

b�narnih spoluk pri 0K dl� InSb | 6.478

�

A, InAs

| 6.055

�

A [3℄. Eksperimental~n� dosl�d�enn� zonnoÝ

strukturi ~ogo tverdogo rozqinu bazuvalis~ na re-

zul~tatah vim�r�van~ elektrov�dbivann� ta spektr�v
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fotol�m�n�sen�Ý poblizu fundamental~nogo kra�

poglinann� [6,7℄.

Nezva�a�qi na te, wo elektronn� ta optiqn� vlas-

tivost� InAs

x

Sb

1�x

ma�t~ velike praktiqne zna-

qenn�, detal~n� Ýh rozrahunki dos� ne buli zroblen�.

Ne vi�snenim zalixat~s� � f�ziqni� mehan�zm pro-

ginu zaboronenoÝ zoni E

g

(x) ta viwih ener�etiqnih

zon. U �� statt� mi dosl�dili elektronnu zonnu

strukturu za dopomogo� metodu lokal~nogo model~-

nogo psevdopoten��lu, wo vkl�qa deforma��no-

zale�nu popravku [8℄ u nabli�enn� v�rtual~nogo

kristala z urahuvann�m sp�n-orb�tal~noÝ vzamod�Ý.

Vz�tt� do uvagi vnutr�xn�h lokal~nih deforma��

dozvolilo po�sniti lixe qastinu proginu konent-

ra��noÝ zale�nosti xirini zaboronenoÝ zoni. Tomu

mi rozgl�nuli modif�kovane nabli�enn� v�rtual~-

nogo kristala, zva�ivxi v poten��l� na vpliv kom-

pozi��noÝ nevpor�dkovanosti potr��nogo rozqinu.

�k v�domo, por�d z ob'mnimi zrazkami veliki�

praktiqni� �nteres stanovl�t~ psevdomorfn� pl�vki.

Tomu naxim zavdann�m bulo tako� dosl�diti vpliv

deforma�� z boku p�dkladki na zonnu strukturu ta

optiqn� vlastivost� InAs

x

Sb

1�x

. Dl� ~ogo mi roz-

gl�nuli p�dkladki InSb, AlSb ta InAs, �k� stvor��t~

u pl�v� deforma�Ý r�znogo tipu.

II. METODIKA ROZRAHUNKU

Elektronnu zonnu strukturu mi rozrahovuvali

metodom lokal~nogo model~nogo psevdopoten��lu,

�ki� dozvol� korektno otrimati elektronn� harak-

teristiki r�znoman�tnih nap�vprov�dnikovih struk-

tur. Na v�dm�nu v�d tradi��nogo emp�riqnogo psevdo-

poten��lu v(q), znaqenn� �kogo zadan� lixe dl� dis-

kretnih hvil~ovih vektor�v, metod model~nogo psev-

dopoten��lu proponu model�vati psevdopoten��l

atoma pevno� funk�onal~no� formo�, u �k�� zna-

qenn� hvil~ovogo vektora mo�ut~ zm�n�vatis~ nepe-

rervno. Ce� metod u bazis� ploskih hvil~ privodit~

do sekul�rnoÝ zadaq� [9℄:

det

�

�

�

�

�

�

�h

2

2m

(k�G)

2

� E(k)

�

Æ

G;G

0

Æ

S;S

0

+V

ps

(jG�G

0

j)Æ

S;S

0

+ V

SS

0

SO

(G;G

0

)

�

�

�

�

�

= 0; (1)

de G;G

0

| vektori obernenoÝ �ratki. Perxi� qlen

v�dpov�da k�netiqn�� ener��Ý, drugi� | lokal~nomu

model~nomu psevdopoten��lov� V

ps

(jG�G

0

j), tret��

| sp�n-orb�tal~n�� vzamod�Ý:

V

ps

(G) = V

S

(G) os(G� ) + iV

A

(G) sin(G� ); (2)

V

SS

0

SO

(G;G

0

) = (G�G

0

)�

S;S

0

�

� i�

S

os(G�G

0

)�

+ �

A

sin(G�G

0

)�

�

; (3)

de V

S

(G) ta V

A

(G) | simetriqni� ta antisimetriq-

ni� lokal~n� formfaktori, S ta S

0

| sp�nov� stani,

� = (a=8)[1; 1; 1; ℄; a | post��na �ratki, �

S;S

0

| mat-

ri� Paul�, �

S

, �

A

| parametri sp�n-orb�tal~noÝ vza-

mod�Ý. Priqomu

V

S

(G) =

1

2

(V

1

(G) + V

2

(G));

V

A

(G) =

1

2

(V

1

(G)� V

2

(G)); (4)

de V

1

(G) ta V

2

(G) | psevdopoten��li okremih ato-

m�v.

Vib�r funk�onal~noÝ formi ekranovanogo psevdo-

poten��lu diktut~s� umovo� dostatn~oÝ �ogo gnuq-

kosti pri opis� mo�livo b�l~xoÝ k�l~kosti f�ziq-

nih harakteristik. Pri ~omu k�l~k�st~ parametr�v

psevdopoten��lu povinna buti v rozumnih me�ah, a

sam� parametri ne povinn� znaqno zm�n�vatis� pri

optim�za�Ý elektronnoÝ strukturi. Viber�mo psevdo-

poten��l okremogo atoma u form� [8℄:

v

�

(G) = a

0�

G

2

� a

1�

a

2�

exp(a

3�

G

2

)� 1

; (5)

de a

0

; a

1

; a

2

; a

3

| p�dg�nn� parametri.

Vpliv temperaturi na zonnu strukturu vrahovu-

vali metodom Bruksa{� [9,10℄, u �komu ko�na fur'-

komponenta �-go psevdopoten��lu korektut~s� za

dopomogo� faktora Deba�{Uollera.

Zg�dno z zakonom Ve�arda � nabli�enn�m v�rtual~-

nogo kristala (VCA) u tverdomu rozqin� InAs

x

Sb

1�x

post��na �ratki � psevdopoten��li viznaqa�t~s� �k

l�n��n� komb�na�Ý v�dpov�dnih veliqin dl� InAs �

InSb:

a

V

= a

InAs

x+ a

InSb

(1� x);

V

VCA

= V

InAs

x+ V

InSb

(1� x); (6)

de a

V

� V

VCA

| post��na �ratki � psevdopoten��l~-

ni� form-faktor tverdogo rozqinu zam�wenn�.

Odnak zakon Ve�arda vikonut~s� ne zav�di, � za-

le�n�st~ staloÝ �ratki potr��nogo rozqinu  nel�n��-

no�. Ce pov'�zano z tim, wo v potr��nomu rozqin� vi-

nika�t~ vnutr�xn� lokal~n� deforma�Ý za rahunok

r�znih dov�in zv'�zku m�� atomami v InAs ta InSb

[5℄.

Na�posl�dovn�xo� proeduro� vrahuvann� v�dhi-

lenn� post��noÝ �ratki v�d pravila Ve�arda  rozra-

hunok r�vnova�nogo ob'mu, �ki� v�dpov�da m�n�mumu

v�l~noÝ ener��Ý rozqinu InAs

x

Sb

1�x

. Prote e du�e

skladne zavdann�, �ke vimaga obqislenn� povnoÝ

vnutr�xn~oÝ ener��Ý ta kolivnoÝ entrop�Ý. U �� pra�

v�dhilenn� r�vnova�nogo ob'mu rozqinu InAs

x

Sb

1�x
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v�d pravila Ve�arda vrahovano tak. Osk�l~ki form-

faktori psevdopoten��lu zale�at~ v�d ob'mu, zapi-

xemo formfaktor atoma �-go sortu v takomu vigl�d�:

v

�

(G; ") = v

�

(G)(1 + Æv

�

(")): (7)

Parametr Æv

�

(") viznaqali za metodiko� avtoriv

[8℄:

Æv

�

(") = a

4�

Tr("); (8)

de Tr(") obqisleno �k v�dnosnu userednenu zm�nu ob'-

mu real~noÝ elementarnoÝ kom�rki wodo �deal~noÝ,

rozrahovanoÝ za zakonom Ve�arda; a

4�

| parametr,

�ki� virahovano z umovi r�vnosti deforma��nogo

poten��lu zaboronenoÝ zoni v toq� G, eksperimen-

tal~no viznaqenomu dl� b�narnih spoluk InAs ta

InSb [11℄.Deforma��ni� poten��l zaboronenoÝ zoni

viznaqat~s� zg�dno z:

a

g

= V

�E

gap

�V

: (9)

Deforma��ni� poten��l maksimumu valentnoÝ

zoni a

v

znahodimo analog�qno, tod� deforma��ni�

poten��l m�n�mumu zoni prov�dnosti a



= a

g

+ a

v

.

Vpliv kompozi��noÝ nevpor�dkovanosti mo�na

vrahuvati, dopovnivxi psevdopoten��l v�dpov�dnim

per�odiqnim dodankom:

V

Alloy

= V

ps

+ V

dis

: (10)

�vni� vigl�d V

dis

mo�na otrimati, vv�vxi �mo-

v�rnost� utvorenn� kompozi��noÝ nevpor�dkovanosti

z takih m�rkuvan~. Real~ni� sintez tverdogo roz-

qinu v�dbuvat~s� v umovah, v�dm�nnih v�d termodi-

nam�qnoÝ r�vnovagi, za �kih mo�ut~ vinikati r�zn�

defekti strukturi [12℄.Kompozi��na nevpor�dkova-

n�st~  tod�, koli atom za�ma ne svo steh�ometriqne

polo�enn� v odn�� z dvoh graneentrovanih �ratok. U

naxomu vipadku e v�dbuvat~s�, koli atomi Sb abo

As za�ma�t~ m�se In � navpaki. Poznaqmo qerez W

In

,

xW

As

, (1 � x)W

Sb

seredn� �mov�rnost� togo, wo v�d-

pov�dno atomi In, As, Sb za�ma�t~ pozi�Ý u vlasn��

p�d�rat� rozqinu InAs

x

Sb

1�x

. Tod� userednen� �mo-

v�rnost� perebuvann� u vuzlah �nxoÝ p�d�ratki dl�

ih atom�v v�dpov�dno dor�vn��t~: 1�W

In

, x(1�W

As

),

(1� x)(1�W

Sb

). Zg�dno z takimi oznaqenn�mi form-

faktori seredn~ogo psevdopoten��lu na vuzlah oboh

p�d�ratok nabuva�t~ znaqen~ [10,13℄:

V

1

= V

As

xW

As

+ V

Sb

(1� x)W

Sb

+ V

In

(1 �W

In

); (11)

V

2

= V

As

x(1�W

As

) + V

Sb

(1 � x)(1�W

Sb

) + V

In

W

In

:

Z (11) ta (4) vihodit~, wo kompozi��na nevpor�d-

kovan�st~ splavu ne zm�n� simetriqnih formfak-

tor�v.

Pripustimo, wo stup�n~ kompozi��noÝ nevpor�d-

kovanosti  maksimal~nim pri x = 0:5 ta dor�vn�

nulev� v b�narnih spolukah. Na �� p�dstav� budemo

vva�ati, wo:

1�W

In

= 1�W

As

= 1�W

Sb

= 4�x(1� x); (12)

de � | koef��nt, wo harakterizu kompozi��nu

nevpor�dkovan�st~ pri x = 0:5. Tod� formfaktori

tverdogo rozqinu viznaqamo virazom:

V

Alloy

S

(G) = V

InAs

S

(G)x+ V

InSb

S

(G)(1� x);

V

Alloy

A

(G) = (1� 8�x(1� x))(V

InAs

A

(G)x+ V

InSb

A

(G)(1� x)): (13)

Ot�e,

V

dis

= �8i�x(1� x)(V

InAs

A

(G)x

+ V

InSb

A

(G)(1� x)) sin(G�): (14)

U tonkih psevdomorfnih pl�vkah potr��nogo

splavu vinika�t~ dodatkovo b�aks��l~n� deforma�Ý

vnasl�dok neuzgod�enosti post��noÝ �ratok pl�vki ta

p�dkladki. Stisk abo rozt�g na me�� p�dkladka-splav

privod�t~ do rozt�gu abo stisku pl�vki v�dpov�dno v

napr�mku, perpendikul�rnomu do me�� rozd�lu.

Komponenti tenzora deforma�Ý v ~omu vipadku

mo�na zapisati �k [14℄:

"

xx

= "

yy

= �Æ;

"

zz

=

2C

12

C

11

Æ; (15)

de Æ = (a

InAsSb

� a

sub

)=a

sub

, a

InAsSb

, a

sub

| post��n�

�ratki ob'mnogo splavu ta p�dkladki, v�dpov�dno C

11

ta C

12

| pru�n� post��n� pl�vki.

Osnovnim dokazom korektnosti rozrahunku zon-

noÝ strukturi  dobre uzgod�enn� optiqnih harak-

teristik z eksperimental~nimi danimi. Elektronna
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zonna struktura bezposeredn~o pov'�zana z komp-

leksno� d�elektriqno� funk�� nap�vprov�dnika

"(E) = "

1

(E) + i"

2

(E). Znann� kompleksnoÝ d�elek-

triqnoÝ funk�Ý dozvol� v�dxukati �nx� optiqn� ha-

rakteristiki, zokrema pokaznik zalomlenn� seredo-

viwa (n), koef��nt poglinann� (�), koef��nt v�d-

bivann� (R) ta �nx�. U�vna qastina d�elektriqnoÝ

funk�Ý [9℄:

"

2

(E) =

4�

2

�h

2

e

2

m

2

E

2

X

v

Z

ZB

2dk

(2�)

3

jeM

v

(k)j

2

� Æ(E



(k) �E

v

(k)� E); (16)

de

eM

v

(k) = h 

k

jepj 

vk

i; (17)

e | vektor pol�riza�Ý, p | operator �mpul~su.

�nte�ruvann� zd��sn�t~s� za perxo� zono� Br�l-

l�ena. Suma provodit~s� po stanah valentnih zon

(v) � zon prov�dnosti (). D��snu qastinu d�elektriq-

noÝ funk�Ý znahodimo z rozv'�zku �nte�ral~nih sp�v-

v�dnoxen~ Kramersa{Kron��a.

III. REZUL^TATI TA OBGOVORENN�

Proeduru znahod�enn� atomnih psevdopoten��-

l�v zvodili do rozrahunku r�vnova�noÝ zonnoÝ struk-

turi b�narnih nap�vprov�dnik�v InAs � InSb [15℄.P�sl�

~ogo koef��nti a

4

kat�on�v vibirali tak, wob uz-

goditi rozrahovan� znaqenn� g�drostatiqnih defor-

ma��nih poten��l�v z eksperimental~nimi [11℄.

InSb InAs

In Sb In As

a

0

0.238 0.1442 0.375 0.169

a

1

6.8 9.123 6.95 9.0123

a

2

5.052 1.997 5.052 1.972

a

3

0.157 0.225 0.167 0.209

a

4

6.4 0 2.75 0

�

S

0.0053 0.0031

�

A

0.001 0.00019

Tabli� 1. Psevdopoten��l~n� parametri, �k� vi-

koristano pri rozrahunkah InSb ta InAs.

U tabli� 1 navedeno znaqenn� psevdopoten��l~-

nih parametr�v a

0

, a

1

, a

2

, a

3

, a

4

, a tako� �

S

, �

A

. Roz-

rahovan� ener�etiqn� m��zonn� v�ddal� v InAs ta InSb

u de�kih visokosimetriqnih toqkah zoni Br�ll�ena

u por�vn�nn� z otrimanimi metodom nelokal~nogo mo-

del~nogo psevdopoten��lu [9℄, kp-metodom [16℄ � eks-

perimental~nimi znaqenn�mi navedeno v tabli� 2.

InSb InAs

Teoretiqni razrahunki Ekspe- Teoretiqni razrahunki Ekspe-

Nax� NEPP k-p rimen- Naxi NEPP k-p rimen-

[9℄ [16℄ tal~n� [9℄ [16℄ tal~n�

dan� dan�

G

6C

� G

8V

0.24 0.25 0.235 0.235 [15℄ 0.42 0.37 0.417 0.42 [15℄

L

6C

� L

4;5V

1.84 1.99 0.93 1.9 [15℄ 2.53 2.53 1.133 2.3 [15℄

X

6C

�X

7V

3.54 3.95 0.63 | 4.57 4.65 1.433 4.5 [15℄

�

0

0.88 | 0.81 0.98 [15℄ 0.3 | 0.39 0.43 [15℄

a

g

�7:7 | �6:58 �7:7 [11℄ �6:0 | �4:08 �6:0 [11℄

a

v

�7:4 | �0:36 �6:9 [11℄ �10:5 | �1:0 |

a



�15:2 | �6:94 �14:6 [11℄ �16:5 | �5:08 |

Tabli� 2. Ener��Ý m��zonnih v�ddale� (eV) InSb ta InAs u de�kih visokosimetriqnih toqkah zoni Br�l-

l�ena ta deforma��n� poten��li pri T =0.

�k vidno, nax� rozrahunki dobre uzgod�u�t~s�

z eksperimentom, wo dozvol� nam pere�ti do roz-

gl�du potr��nogo ob'mnogo splavu. Eksperimen-

tal~no v�domo [6,20℄, wo zale�n�st~ E

g

(x) ma znaq-

ni� progin (kriva 4 na ris. 1). Priqomu pri x �

0:37 xirina zaboronenoÝ zoni splavu (0.08 eV) bude

menxo� za xirinu zaboronenoÝ zoni InSb (0.17 eV).

Poperedn� teoretiqn� pra� [17{19℄ po�sn�vali e�
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efekt lixe na�vn�st� kompozi��noÝ nevpor�dkova-

nosti. Odnak na xirinu zaboronenoÝ zoni potr��nogo

splavu vpliva�t~ tako� vnutr�xn� lokal~n� defor-

ma�Ý, �k� v�dbuva�t~s� u splavah. Proanal�zu�mo

v�dnosni� vnesok ko�nogo �z ih faktor�v. Prov�vxi

rozrahunok za zakonom Ve�arda v nabli�en� v�rtu-

al~nogo kristala, mi otrimali zale�n�st~ E

g

(x),

�ka ma neznaqni� progin u b�k viwih ener��� (kriva

1 na ris. 1). Taka poved�nka zale�nosti E

g

(x) bula

peredbaqena � v �nxih pra�h [17,18℄. Urahuvavxi

vpliv vnutr�xn�h lokal~nih deforma��, otrimamo

znaqni� progin zale�nosti v b�k menxih ener���.

Odnak progin eksperimental~noÝ krivoÝ  nabagato

b�l~xim, tomu vrahumo kompozi��nu nevpor�dkova-

n�st~ splavu. �k vidno z ris. 1 (kriva 3), vrahuvann�

ostann~oÝ da nam nepogani� zb�g naxoÝ krivoÝ z eks-

perimental~no� pri � = 0:05. Ot�e, mo�na zrobiti

visnovok, wo vnesok lokal~nih deforma�� u progin

E

g

(x) sklada � 30%, tod� �k vpliv kompozi��noÝ ne-

vpor�dkovanosti po�sn� 2/3 proginu. �nximi slo-

vami, dl� korektnogo rozrahunku zonnoÝ strukturi

potr��nih rozqin�v neobh�dno vrahovuvati �k vnut-

r�xn� lokal~n� deforma�Ý, tak � kompozi��nu nevpo-

r�dkovan�st~. Na ris. 2 (su�l~na kriva) pokazano,

wo vpliv ukazanih faktor�v na m��zonn� v�ddal� v

toqkah L ta X  neznaqnim.

Ris. 1. Konentrai�na zale�nist~ xirini zaborone-

noÝ zoni InAs

x

Sb

1�x

(T =300K): 1. Stala �ratki zmin�-

t~s� lini�no, vpliv vnutrixnih lokal~nih deformai� ne

vrahovani� (a

4

= 0), kompozii�noÝ nevpor�dkovanosti

nema (�=0). 2. Z urahuvann�m vplivu vnutrixnih lo-

kal~nih deformai�, (�=0). 3. Z urahuvann�m vplivu

vnutrixnih lokal~nih deformai� ta kompozii�noÝ ne-

vpor�dkovanosti (�=0.05). 4. Eksperimental~na kriva

[20℄.

�k bulo skazano viwe, suttvim dokazom korek-

tnosti rozrahunku zonnoÝ strukturi  dobre uzgo-

d�enn� rozrahovanih optiqnih harakteristik z eks-

perimental~nimi. Tomu, vikoristovu�qi rozraho-

vanu zonnu strukturu, pere�d�mo do znahod�enn�

d�elektriqnoÝ funk�Ý ta optiqnih harakteristik

InAs

x

Sb

1�x

.

U�vnu qastinu d�elektriqnoÝ funk�Ý obqisl�vali

zg�dno z r�vn�nn�m (16). Pri p�dsumovuvann� bulo

vrahovano v�s�m verhn�h valentnih zon � qotiri ni�n�

zoni prov�dnosti. �nte�ruvann� provodili za perxo�

zono� Br�ll�ena metodom tetraedr�v [21℄, priqomu

zona Br�ll�ena bula rozd�lena na 3000 r�vnoveli-

kih tetraedr�v. Matriqn� elementi (17) rozrahovu-

vali na otrimanih vlasnih psevdohvil~ovih funk-

��h � kontrol�vali za dopomogo� pravil v�dboru.

Pri rozrahunku "

2

(E) eksitonnih efekt�v ne vraho-

vuvali. Rezul~tati obqislen~ dl� b�narnih spoluk,

userednen� za r�znimi napr�mkami vektora pol�riza-

�Ý, podano na ris. 3 v por�vn�nn� z eksperimental~-

nimi danimi.

Ris. 2. Konentrai�na zale�nist~ mi�zonnih vidda-

le� u visokosimetriqnih toqkah zoni

Bril�ena (T =300K): suil~na kriva | ob'mni� splav

InAs

x

Sb

1�x

; xtrih-punktirna kriva | InAs

x

Sb

1�x

/InSb;

xtrihova kriva | InAs

x

Sb

1�x

/InAs; punktirna kriva |

InAs

x

Sb

1�x

/AlSb.

U struktur� "

2

(E) InSb mo�na vid�liti tak� osob-

livost�.Kra� poglinann� poqinat~s� z 0.17eV, dal�

�dut~ sp�n-orb�tal~no razweplen� p�ki E1 pri 1.86 eV

ta E1+�1 pri 2.39 eV, wo v�dpov�da�t~ eksperimen-

tal~nim znaqenn�m 1.9 eV ta 2.4 eV [15℄ v�dpov�dno

(perehodi v napr�mkah �

v4;5

{�

6

� �

v6

{�

6

bli�qe

do toqki L). Na��ntensivn�xi� p�k E2 pri 3.85 eV

eksperimental~no sposter�gat~s� pri 4.44 eV � 

sp�n-orb�tal~no rozweplenim. Sp�n-orb�tal~ne roz-

weplenn� p�ka E2 na eksperiment� mo�na pom�titi

lixe z anal�zu drugoÝ poh�dnoÝ

d

2

"

2

dE

2

. Ce� p�k v�dpov�-

da perehodam �

v7

{�

6

� �

v6

{�

6

bli�qe do toqki

X. Dal� �de slabki� p�k pri 4.83 eV (perehodi �

v4;5

{

�

7

� �

v6

{�

7

) � sil~n�xi� p�k pri 6.4 eV (perehodi v

napr�mku �).

Kriva "

2

(E) pri InAs poqinat~s� z 0.35 eV ta m�s-

tit~ du�e gostri� p�k na�b�l~xoÝ �ntensivnosti E2

pri 4.6eV, �komu v�dpov�da eksperimental~ne zna-

qenn� | 4.59 eV [15℄ (perehodi �

v7

{�

6

� �

v6

{�

6

bli�qe do toqki X). Sp�n-orb�tal~nogo rozweplenn�

E2 �vno ne sposter�gamo. Sp�n-orb�tal~no rozwep-

len� p�ki E1 pri 2.52 eV ta E1+�1 pri 2.78 eV ta-

ko� dobre uzgod�u�t~s� z eksperimentom (2.53 eV

ta 2.75 eV v�dpov�dno [15℄) � viznaqa�t~s� perehodami

v napr�mkah �

v4;5

{�

6

� �

v6

{�

6

bli�qe do toqki L.
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Dal� �de neveliqki� p�k pri 5.6 eV (perehodi �

v4;5

{

�

7

� �

v6

{�

7

). Us� p�ki ma�t~ skladnu tonku struk-

turu � viznaqa�t~s� ne t�l~ki zaznaqenimi pereho-

dami, ale � perehodami v ob'm� zoni Br�ll�ena.

Ris. 3. U�vna qastina ("

2

) dielektriqnoÝ funkiÝ InSb

| (a) ta InAs | (b) (T =300K): suil~ni liniÝ | naxi

rozrahunki; xtrihovi | eksperimental~ni dani [15℄.

Dl� potr��nih rozqin�v zam�wenn� InAs

x

Sb

1�x

pri

rozrahunku "

2

(E) vrahumo vpliv vnutr�xn�h lo-

kal~nih deforma�� ta kompozi��nu nevpor�dkova-

n�st~. Rezul~tati naxih rozrahunk�v podano na ris. 4

razom z eksperimental~nimi krivimi. Voni v�dzna-

qa�t~s� nizko� osoblivoste�. Kriv� ma�t~ neznaq-

ni� progin, tod�, koli xirina zaboronenoÝ zoni, �k

bulo pokazano viwe (ris. 1), ma du�e veliki� pro-

gin. Ce zumovleno tim, wo p�ki E1 ta E2 v�dpov�da-

�t~ pr�mim m��zonnim perehodam elektron�v u vi-

sokosimetriqnih napr�mkah zoni Br�ll�ena L ta X

v�dpov�dno. Ot�e, konentra��na zale�n�st~ E1 ta

E2 ma nagaduvati h�d krivih E

L

(x) ta E

X

(x) (ris. 2).

Zv�dsi mo�na zrobiti visnovok, wo progin konent-

ra��noÝ zale�nosti xirini zaboronenoÝ zoni vpli-

va na kra� poglinann� E0 ta E1, odnak slabko v�d-

quvat~s� v poved�n� E2.

Ris. 4. Konentrai�na zale�nist~ pikiv E1, E1+�1,

E2 ta E2+�2 dl� ob'mnogo zrazka: suil~ni liniÝ | naxi

rozrahunki; toqki | eksperimental~ni dani [6℄.

Nastupnim naxim krokom bulo dosl�d�enn�

vplivu p�dkladki na zonnu strukturu ta op-

tiqn� vlastivost� potr��nogo rozqinu zam�wenn�

InAs

x

Sb

1�x

.

Ep�taks��l~ne virowuvann� nap�vprov�dnikovih

splav�v �z parametrom �ratki, wo v�dr�zn�t~s� v�d

parametra �ratki p�dkladki, vede do deforma�Ý ne-

uzgod�enosti v ep�taks��l~nomu xar�. Taka deforma-

�� mo�e pru�no relaksuvati za dopomogo� tetra-

gonal~noÝ distors�Ý pri umov�, wo tovwina ep�xaru

ne pereviwu kritiqnoÝ (psevdomorfna pl�vka). Z�

zb�l~xenn�m neuzgod�enosti stalih �ratki ep�xaru

� p�dkladki abo tovwini xaru ostann�� bude relak-

suvati v napr�mku �ogo ob'mnoÝ strukturi z utvo-

renn�m disloka�� nev�dpov�dnosti.

Ris. 5. Konentrai�na zale�nist~ pikiv E1, E1+�1,

E2 ta E2+�2 dl� ob'mnogo zrazka v porivn�nni

z pidkladkami: suil~na kriva | ob'mni� splav

InAs

x

Sb

1�x

; xtrih-punktirna kriva | InAs

x

Sb

1�x

/InSb;

xtrihova kriva | InAs

x

Sb

1�x

/InAs; punktirna kriva |

InAs

x

Sb

1�x

/AlSb.

Dl� tonkih psevdomorfnih pl�vok InAs

x

Sb

1�x

op-

tiqn� harakteristiki vivqali teoretiqno v niz�

pra~ [17,18℄. Bulo vstanovleno, wo optiqn� harak-

teristiki pl�vok v�dr�zn��t~s� v�d ob'mnih zrazk�v

� zale�at~ v�d mater��lu p�dkladki ta ma�t~ osobli-
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vost� konentra��noÝ zale�nosti E1(x), E2(x). Dl�

Ýh po�snenn�, okr�m viwe vkazanih faktor�v, �k� na-

�vn� v ob'mnih zrazkah, mi vrahuvali na�vn�st~ b�-

aks��l~noÝ deforma�Ý, wo z'�vl�t~s� v ep�taks��l~-

n�� pl�v� p�d vplivom p�dkladki. Forma vibranogo

psevdopoten��lu dozvol� vrahuvati b�aks��l~nu de-

forma�� u pl�v�. Komponenti tenzora deforma�Ý

v ~omu raz� mo�na zapisati �k (15).

Mi dosl�d�uvali InAs

x

Sb

1�x

na tr~oh r�znih p�d-

kladkah: InSb, InAs, AlSb. Taki� vib�r p�dkladok mo-

tivuvavs� tim, wo v InAsSb/InSb z boku p�dkladki

�snuvali lixe deforma�Ý b�aks��l~nogo rozt�gu, a

v InAsSb/InAs, navpaki | deforma�Ý b�aks��l~nogo

stisku. Na protivagu im dvom p�dkladkam stala

�ratki AlSb b�l~xa za stalu �ratki InAs ta menxa

za InSb. Tomu v �nterval� x = 0 � 0:8 v potr��nomu

splav� �snuvatimut~ deforma�Ý b�aks��l~nogo stisku

z boku p�dkladki, a pri x = 0:8 � 1 | deforma-

�Ý b�aks�al~nogo rozt�gu.Dl� p�dkladki InSb (ris. 2,

xtrih-punktirna kriva) pri zb�l~xenn� konentra-

�Ý x v�d 0 do 1 u splav� vinika�t~ deforma�Ý b�aks�-

�l~nogo rozt�gu, �k� zmenxu�t~ xirinu zaboronenoÝ

zoni wodo ob'mnogo zrazka. Pri x = 0:4 � 0:8 xi-

rina zaboronenoÝ zoni praktiqno ne zm�n�t~s�.Wo

stosut~s� p�dkladki InAs (ris. 2, xtrihova kriva),

to pri zmenxenn� x v�d 1 do 0 u splav� vinika�t~ de-

forma�Ý b�aks��l~nogo stisku, �k� privod�t~ do r�z-

kogo zb�l~xenn� xirini zaboronenoÝ zoni. Priqomu

zale�n�st~ E

g

(x) ma sil~ni� progin, m�n�mum �kogo

pripada na toqku x � 0:65. M�n�mumu �e proginu

ob'mnogo zrazka v�dpov�da x � 0:4. �kwo dosl�d�u-

vati p�dkladku AlSb, to, �k bulo skazano viwe, za-

le�no v�d konentra�Ý x u pl�v� v�dbuvatimet~s�

deforma�� b�aks��l~nogo stisku abo rozt�gu. E

g

(x)

(ris. 2, punktirna kriva) bude te� mati sil~ni� pro-

gin, m�n�mum �kogo pripada na toqku x � 0:63. Pri

x � 0:8 (stala �ratki splavu dor�vn� stal�� �ratki

p�dkladki) kriv� zale�nost� E

g

(x) dl� ob'mnogo ta

pl�vkovogo zrazk�v peretnut~s�.

Rozgl�n~mo, �k zm�n��t~s� v�dstan� m�� verhn~o�

valentno� zono� ta ni�n~o� zono� prov�dnosti u

visokosimetriqnih toqkah zoni Br�l�ena L ta X z

konentra�� x. �k vidno z ris. 2, v �lomu pove-

d�nka zale�noste� E

L

(x) dl� r�znih tip�v p�dkla-

dok nagadu E

g

(x). Ot�e, mo�na zrobiti visnovok,

wo pri deforma��h stisku m��zonna v�ddal~ u toq�

L zb�l~xut~s� �, navpaki, pri deforma��h rozt�gu

zmenxut~s�. V toq� X situa�� dewo �nxa, a same,

vpliv r�znih p�dkladok na m��zonnu v�ddal~  ne-

znaqnim. Wob�l~xe, dl� p�dkladki InSb pri zb�l~-

xenn� x v�d 0 do 1 m��zonna v�ddal~ zb�l~xut~s�, a

dl� p�dkladki InAs | zmenxut~s� por�vn�no z ob'-

mnim zrazkom. Zv�dsi vipliva, wo pri deforma-

��h stisku m��zonna v�ddal~ u toq�X zmenxut~s�,

a pri deforma��h rozt�gu zb�l~xut~s�. Taka ano-

mal~na poved�nka zonnoÝ strukturi ma vplinuti �

na optiku. Rozrahunki konentra��nih zale�noste�

p�k�v E1, E1+�1, E2 ta E2+�2 dl� r�znih p�dkla-

dok naveden� na ris. 5. Mo�na pobaqiti, wo E1(x),

E1(x) + �1(x) nagadu poved�nku krivih E

L

(x), a

E2(x) ta E2(x)+�2(x)�E

X

(x). Ot�e, e  we odnim

dokazom togo,wo p�k E1 zumovleni� pr�mimi pereho-

dami elektron�v u napr�mku �, a E2 | v napr�mkah

�. Z ris. 5. vidno,wo konentra��na zale�n�st~ p�ka

E2 slabo zale�it~ v�d viboru p�dkladki, na v�dm�nu

v�d E1. Kr�m togo, p�ki E1 ta E2 po-r�znomu rea�u�t~

na deforma�Ý. Tak, pri deforma��h rozt�gu (p�d-

kladka InSb) p�k E1 zm�wut~s� v b�k menxih ener-

���, E2, navpaki| v b�k b�l~xih. A pri deforma��h

stisku (p�dkladka InAs) E1 pr�mu do b�l~xih, a E2

| do menxih ener���. Z ~ogo mo�na zrobiti visno-

vok, wo zonna struktura potr��nogo tverdogo rozqinu

zam�wenn� po-r�znomu rea�u na zovn�xn�� tisk u r�z-

nih toqkah zoni Br�ll�ena.

IV. VISNOVKI

Dosl�d�eno elektronnu zonnu strukturu tverdih

rozqin�v InAs

x

Sb

1�x

metodom lokal~nogo model~nogo

psevdopoten��lu. Lokal~n� deforma�Ý �ratki bulo

vz�to do uvagi pri rozrahunkah deforma��nih po-

ten��l�v, a tako� zale�nosti xirini zaboronenoÝ

zoni v�d skladu x tverdogo rozqinu. Vrahuvann�

vnutr�xn�h lokal~nih deforma�� ta kompozi��noÝ

nevpor�dkovanosti u splavah InAs

x

Sb

1�x

dozvol�

korektno po�sniti Ýhn� osnovn� optiqn� harakteris-

tiki.

Vivqeno vpliv p�dkladki na optiqn� vlastivost�

psevdomorfnih pl�vok. Pokazano, wo b�aks��l~n� de-

forma�Ý rozt�gu abo stisku, �k� vinika�t~ pri

~omu, po-r�znomu vpliva�t~ na zm�nu polo�enn� p�-

k�v E1, E1+�1, E2 ta E2+�2 .
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EFFECTS OF INTRINSIC LOCAL DEFORMATIONS, COMPOSITIONAL DISORDER

AND SUBSTRATE ON THE OPTICAL PROPERTIES OF InAs

x

Sb

1�x

Y. I. Vyklyuk, V. G. Deibuk

Yu. Fed'kovyh Chernivtsi National University,

2 Kotsiubynskogo Str., Chernivtsi, UA{58012, Ukraine,

e-mail: vdei�hdu.v.ua

The eletroni struture of the InAs

x

Sb

1�x

solid solution is alulated within the loal model pseudopotential

method and the virtual rystal approximation. Loal strain of the lattie was taken into aount in alulations

of deformation potentials and dependene of band gap on omposition x of solid solution. The main optial

harateristis of InAs

x

Sb

1�x

alloys ould be explained taking into aount the existene of the internal loal

deformations and ompositional disorder.

The inuene of substrate on eletroni band struture and optial properties of pseudomorphi thin �lms was

also investigated. It was shown that biaxial deformation of ompression and strain di�erently a�et the position

hange of peaks E1, E1+�1, E2, and E2+�2.
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