ȷURNAL FIZIQNIH DOSLIDȷEN^ t. 6, ˝ 3 (2002) s. 329–336

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 6, No. 3 (2002) p. 329–336

VPLIV VNUTR¨XN¨H LOKAL^NIH DEFORMAC¨„, KOMPOZIC¨„NOÕ NEVPORDKOVANOSTI TA P¨DKLADKI NA OPTIQN¨ HARAKTERISTIKI InAs_xSb_{1−x}

. ¨. Viklk, V. G. Deȷbuk Qern˛vec~kiȷ nac˛onal~niȷ un˛versitet ˛men˛ “r˛ffl Fed~koviqa, vul. Kocbins~kogo, 2, Qern˛vc˛, 58012, UkraÝna (Otrimano 24 listopada 2001 r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 30 kv˛tnffl 2002 r.)

Dosl˛dıeno elektronnu zonnu strukturu tverdih rozqin˛v InAsx Sb1−x metodom lokal~- nogo model~nogo psevdopotenc˛ffllu. Lokal~n˛ deformac˛Ý İratki vzfflto do uvagi pri rozrahunkah deformac˛ȷnih potenc˛ffll˛v, a takoı zaleınost˛ xirini zoboronenoÝ zoni v˛d skladu x tverdogo rozqinu. Vrahuvannffl vnutr˛xn˛h lokal~nih deformac˛ȷ ta kompozic˛ȷnoÝ nevporffldkovanosti u splavah InAsxSb1−x dozvolffl‚ korektno pofflsniti Ýhn˛ osnovn˛ optiqn˛ harakteristiki. Vivqeno vpliv p˛dkladki na optiqn˛ vlastivost˛ psevdomorfnih pl˛vok. Pokazano, wo b˛aks˛ffll~n˛ deformac˛Ý, fflk˛ vinikat~ pri c~omu, po-r˛znomu vplivat~ na zm˛nu poloıennffl p˛k˛v E1, E1+Δ1, E2 ta E2+Δ2.

Kl¸qovfi slova: psevdopotenc˛ffll, kompozic˛ȷna nevporffldkovan˛st~, lokal~n˛, b˛aks˛ffll~n˛ deformac˛Ý.

PACS number(s): 68.65.+g

I. VSTUP

Vuz~kow˛linn˛ tverd˛ rozqini zam˛wennffl InAs_xSb_{1−x} mat~ naȷmenxu xirinu zaboronenoÝ zoni sered us˛h vikoristovuvanih III–V nap˛vprov˛dnik˛v ta Ýhn˛h splav˛v ˛ ‚ perspektivnimi mater˛ffllami dlffl tverdot˛l~noÝ elektron˛ki. Voni viklikat~ p˛dviweniȷ ˛nteres u zv’fflzku z xirokim vikoristannfflm v optoelektronnih priladah seredn~ogo ˛nfraqervonogo d˛fflpazonu pri stvorenn˛ ˛nfraqervonih detektor˛v, niz~koxumnih f˛l~tr˛v sistem zv’fflzku ta lazer˛v ˛z plavno perebudovo dovıini hvil˛ [1,2].

Um˛nnffl rozrahovuvati elektronnu strukturu ta optiqn˛ harakteristiki nap˛vprov˛dnikovih splav˛v ‚ vaılivo peredumovo anal˛zu f˛ziqnih fflviw, wo sposter˛gat~sffl fflk u vkazanih mater˛ffllah, tak ˛ v priladah na Ýhn˛ȷ osnov˛. U nevirodıenih splavah, odnak, unasl˛dok v˛dsutnosti translfflc˛ȷnoÝ ˛nvar˛fflntnosti, elektronn˛ hvil~ov˛ funkc˛Ý praktiqno dosit~ skladno obqislvati. Cffl obstavina zumovila ˛nteres do r˛znogo rodu nabliıenih p˛dhod˛v. Na wastffl, spostereıuvan˛ f˛ziqn˛ veliqini ne zaleıat~ v˛d detaleȷ uporffldkuvannffl atom˛v u splav˛ ȷ moıut~ buti teoretiqno otriman˛ konf˛İurac˛ȷnim userednennfflm. Nabliıennffl v˛rtual~nogo kristala (VCA), kr˛m c~ogo, dopuska‚, wo mater˛ffll ‚ maȷıe ˛deal~- nim psevdob˛narnim splavom, u fflkomu atomi As ta Sb utvort~ odnu granecentrovanu p˛dİratku, a atomi In znahodfflt~sffl u vuzlah ˛nxoÝ, zsunutoÝ na vektor (1/4, 1/4, 1/4)a. Elektronnu strukturu splavu moına otrimati userednennfflm parametr˛v skladovih spoluk. Obmeıennffl u vikoristann˛ nabliıennffl v˛rtual~nogo kristala stat~ oqevidnimi pri viniknenn˛ rozb˛ınosteȷ m˛ı obqislenimi ˛z zonnoÝ strukturi xirinami zaboronenih zon ta spostereıuvanimi v optiqnih eksperimentah. Zokrema, nabliıennffl v˛rtual~nogo kristala privodit~ do l˛n˛ȷnoÝ zm˛ni zaboronenoÝ zoni u splavah, tod˛ fflk v InAs_xSb_{1−x} zaleın˛st~ E_g(x) ‚ ˛stotno nel˛n˛ȷno ˛ ma‚ znaqniȷ progin z m˛n˛mumom 0.08 eV pri x = 0.37, fflkiȷ znaqno menxiȷ za xirini zaboronenih zon skladovih spoluk (0.17 eV dlffl InSb ta 0.354 eV dlffl InAs) [3].

Nezastosovn˛st~ VCA profflvlffl‚t~sffl takoı pri formuvann˛ vporffldkovanih struktur niıqoÝ simetr˛Ý ta pri oslablenn˛ sp^3 zv’fflzk˛v v odn˛ȷ ˛z p˛dİratok, wo vede do selektivnoÝ lokal˛zac˛Ý ta perenosu zarffldu [4]. Dlffl pofflsnennffl takih fflviw bulo vikoristano perxoprincipn˛ metodi ta nabliıennffl kogerentnogo potenc˛ffllu (CPA). Odnak k˛l~k˛sna teor˛ffl splav˛v u takomu p˛dhod˛ na s~ogodn˛ ne zaverxena, wo zumovleno nevdaqami v apr˛ornih rozrahunkah zonnoÝ strukturi elementarnih ta b˛narnih nap˛vprov˛dnik˛v ta Ýhn˛h splav˛v. Vihodom ˛z c˛‚Ý situac˛Ý moıe buti udoskonalennffl nabliıennffl v˛rtual~nogo kristala splavu vvedennfflm dodatkovogo potenc˛ffllu, pov’fflzanogo z kompozic˛ȷno nevporffldkovan˛st splavu.

Kr˛m c~ogo, dovıini zv’fflzk˛v u potr˛ȷnih tverdih rozqinah po-r˛znomu zaleıat~ v˛d koncentrac˛Ý x, wo moıe privesti do viniknennffl vnutr˛xn˛h lokal~nih deformac˛ȷ [5], fflk˛ vplivat~ na dinam˛ku elektronnih stan˛v z˛ zm˛no skladu tverdogo rozqinu. Nafflvn˛st~ ostann˛h v InAs_xSb_{1−x} takoı bulo vrahovano v naxih rozrahunkah.

F˛ziqn˛ parametri InAs_xSb_{1−x} dosl˛dıeno v nizc˛ rob˛t [1,2,6] dlffl vs~ogo d˛fflpazonu koncentrac˛ȷ. U nih pokazano, wo ceȷ tverdiȷ rozqin zam˛wennffl utvor‚ perevaıno strukturu sfaleritu z prfflmo zaboroneno w˛lino v centr˛ zoni Br˛llena. Stal˛ İratok b˛narnih spoluk pri 0 K dlffl InSb — 6.478 Å, InAs — 6.055 Å [3]. Eksperimental~n˛ dosl˛dıennffl zonnoÝ strukturi c~ogo tverdogo rozqinu bazuvalis~ na rezul~tatah vim˛rvan~ elektrov˛dbivannffl ta spektr˛v fotolm˛n˛scenc˛Ý poblizu fundamental~nogo kra poglinannffl [6,7].

Nezvaıaqi na te, wo elektronn˛ ta optiqn˛ vlastivost˛ InAs_xSb_{1−x} mat~ velike praktiqne znaqennffl, detal~n˛ Ýh rozrahunki dos˛ ne buli zroblen˛. Ne vifflsnenim zalixa‚t~sffl ȷ f˛ziqniȷ mehan˛zm proginu zaboronenoÝ zoni E_g(x) ta viwih enerİetiqnih zon. U c˛ȷ statt˛ mi dosl˛dili elektronnu zonnu strukturu za dopomogo metodu lokal~nogo model~- nogo psevdopotenc˛ffllu, wo vklqa‚ deformac˛ȷnozaleınu popravku [8] u nabliıenn˛ v˛rtual~nogo kristala z urahuvannfflm sp˛n-orb˛tal~noÝ vza‚mod˛Ý. Vzfflttffl do uvagi vnutr˛xn˛h lokal~nih deformac˛ȷ dozvolilo pofflsniti lixe qastinu proginu koncentrac˛ȷnoÝ zaleınosti xirini zaboronenoÝ zoni. Tomu mi rozglfflnuli modif˛kovane nabliıennffl v˛rtual~- nogo kristala, zvaıivxi v potenc˛ffll˛ na vpliv kompozic˛ȷnoÝ nevporffldkovanosti potr˛ȷnogo rozqinu.

k v˛domo, porffld z ob’‚mnimi zrazkami velikiȷ praktiqniȷ ˛nteres stanovlfflt~ psevdomorfn˛ pl˛vki. Tomu naxim zavdannfflm bulo takoı dosl˛diti vpliv deformac˛ȷ z boku p˛dkladki na zonnu strukturu ta optiqn˛ vlastivost˛ InAs_xSb_{1−x}. Dlffl c~ogo mi rozglfflnuli p˛dkladki InSb, AlSb ta InAs, fflk˛ stvort~ u pl˛vc˛ deformac˛Ý r˛znogo tipu.

II. METODIKA ROZRAHUNKU

Elektronnu zonnu strukturu mi rozrahovuvali metodom lokal~nogo model~nogo psevdopotenc˛ffllu, fflkiȷ dozvolffl‚ korektno otrimati elektronn˛ harakteristiki r˛znoman˛tnih nap˛vprov˛dnikovih struktur. Na v˛dm˛nu v˛d tradic˛ȷnogo emp˛riqnogo psevdopotenc˛ffllu v(q), znaqennffl fflkogo zadan˛ lixe dlffl diskretnih hvil~ovih vektor˛v, metod model~nogo psevdopotenc˛ffllu proponu‚ modelvati psevdopotenc˛ffll atoma pevno funkc˛onal~no formo, u fflk˛ȷ znaqennffl hvil~ovogo vektora moıut~ zm˛nvatis~ neperervno. Ceȷ metod u bazis˛ ploskih hvil~ privodit~ do sekulfflrnoÝ zadaq˛ [9]:

det | | | | | ( h̄^2 2m (k − G)^2 − E(k) ) δ_{G,G}′ δ_{S,S}′

+V_{ps}(|G − G^′|)δ_{S,S}′ + V^{SS′}_{SO} (G, G^′) | | | | = 0, (1)

de G, G^′ — vektori obernenoÝ İratki. Perxiȷ qlen v˛dpov˛da‚ k˛netiqn˛ȷ enerİ˛Ý, drugiȷ — lokal~nomu model~nomu psevdopotenc˛ffllov˛ V_{ps}(|G − G^′|), tret˛ȷ — sp˛n-orb˛tal~n˛ȷ vza‚mod˛Ý:

V_{ps}(G) = V_S (G) cos(Gτ ) + iV_A(G) sin(Gτ ), (2)

V^{SS′}_{SO} (G, G^′) = (G × G^′)σ_{S,S}′ ( − iλ^S cos(G − G^′)τ

+ λ^A sin(G − G^′)τ ) , (3)

de V_S(G) ta V_A(G) — simetriqniȷ ta antisimetriqniȷ lokal~n˛ formfaktori, S ta S^′ — sp˛nov˛ stani, τ = (a/8)[1, 1, 1, ], a — post˛ȷna İratki, σ_{S,S}′ — matric˛ Paul˛, λ^S, λ^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) — psevdopotenc˛fflli okremih atom˛v.

Vib˛r funkc˛onal~noÝ formi ekranovanogo psevdopotenc˛ffllu diktu‚t~sffl umovo dostatn~oÝ ȷogo gnuqkosti pri opis˛ moılivo b˛l~xoÝ k˛l~kosti f˛ziqnih harakteristik. Pri c~omu k˛l~k˛st~ parametr˛v psevdopotenc˛ffllu povinna buti v rozumnih meıah, a sam˛ parametri ne povinn˛ znaqno zm˛nvatisffl pri optim˛zac˛Ý elektronnoÝ strukturi. Viber˛mo psevdopotenc˛ffll okremogo atoma u form˛ [8]:

v_α(G) = a_{0α}

G^2 − a_{1α} a_{2α} exp(a_{3α}G^2) − 1

, (5)

de a_0, a_1, a_2, a_3 — p˛dg˛nn˛ parametri.

Vpliv temperaturi na zonnu strukturu vrahovuvali metodom Bruksa–“ [9,10], u fflkomu koına fur’‚- komponenta α-go psevdopotenc˛ffllu korektu‚t~sffl za dopomogo faktora Debaffl–Uollera.

Zg˛dno z zakonom Veİarda ȷ nabliıennfflm v˛rtual~- nogo kristala (VCA) u tverdomu rozqin˛ InAs_xSb_{1−x} post˛ȷna İratki ˛ psevdopotenc˛fflli viznaqat~sffl fflk l˛n˛ȷn˛ komb˛nac˛Ý v˛dpov˛dnih veliqin dlffl 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˛ȷna İratki ˛ psevdopotenc˛ffll~- niȷ form-faktor tverdogo rozqinu zam˛wennffl.

Odnak zakon Veİarda vikonu‚t~sffl ne zavıdi, ȷ zaleın˛st~ staloÝ İratki potr˛ȷnogo rozqinu ‚ nel˛n˛ȷno. Ce pov’fflzano z tim, wo v potr˛ȷnomu rozqin˛ vinikat~ vnutr˛xn˛ lokal~n˛ deformac˛Ý za rahunok r˛znih dovıin zv’fflzku m˛ı atomami v InAs ta InSb [5].

Naȷposl˛dovn˛xo proceduro vrahuvannffl v˛dhilennffl post˛ȷnoÝ İratki v˛d pravila Veİarda ‚ rozrahunok r˛vnovaınogo ob’‚mu, fflkiȷ v˛dpov˛da‚ m˛n˛mumu v˛l~noÝ enerİ˛Ý rozqinu InAs_xSb_{1−x}. Prote ce duıe skladne zavdannffl, fflke vimaga‚ obqislennffl povnoÝ vnutr˛xn~oÝ enerİ˛Ý ta kolivnoÝ entrop˛Ý. U c˛ȷ prac˛ v˛dhilennffl r˛vnovaınogo ob’‚mu rozqinu InAs_xSb_{1−x}

VPLIV VNUTR¨XN¨H LOKAL^NIH DEFORMAC¨„, KOMPOZIC¨„NOÕ NEVPORDKOVANOSTI. . .

v˛d pravila Veİarda vrahovano tak. Osk˛l~ki formfaktori psevdopotenc˛ffllu zaleıat~ v˛d ob’‚mu, zapixemo formfaktor atoma α-go sortu v takomu viglffld˛:

v_α(G, ε) = v_α(G)(1 + δv_α(ε)). (7)

Parametr δv_α(ε) viznaqali za metodiko avtoriv [8]:

δv_α(ε) = a_{4α}T r(ε), (8)

de Tr(ε) obqisleno fflk v˛dnosnu userednenu zm˛nu ob’- ‚mu real~noÝ elementarnoÝ kom˛rki wodo ˛deal~noÝ, rozrahovanoÝ za zakonom Veİarda; a_{4α} — parametr, fflkiȷ virahovano z umovi r˛vnosti deformac˛ȷnogo potenc˛ffllu zaboronenoÝ zoni v toqc˛ G, eksperimental~no viznaqenomu dlffl b˛narnih spoluk InAs ta InSb [11]. Deformac˛ȷniȷ potenc˛ffll zaboronenoÝ zoni viznaqa‚t~sffl zg˛dno z:

a_g = V

∂E_{gap} ∂V . (9)

Deformac˛ȷniȷ potenc˛ffll maksimumu valentnoÝ zoni a_v znahodimo analog˛qno, tod˛ deformac˛ȷniȷ potenc˛ffll m˛n˛mumu zoni prov˛dnosti a_c = a_g + a_v.

Vpliv kompozic˛ȷnoÝ nevporffldkovanosti moına vrahuvati, dopovnivxi psevdopotenc˛ffll v˛dpov˛dnim per˛odiqnim dodankom:

V_{Alloy} = V_{ps} + V_{dis}. (10)

vniȷ viglffld V_{dis} moına otrimati, vv˛vxi ȷmov˛rnost˛ utvorennffl kompozic˛ȷnoÝ nevporffldkovanosti z takih m˛rkuvan~. Real~niȷ sintez tverdogo rozqinu v˛dbuva‚t~sffl v umovah, v˛dm˛nnih v˛d termodinam˛qnoÝ r˛vnovagi, za fflkih moıut~ vinikati r˛zn˛ defekti strukturi [12]. Kompozic˛ȷna nevporffldkovan˛st~ ‚ tod˛, koli atom zaȷma‚ ne svo‚ steh˛ometriqne poloıennffl v odn˛ȷ z dvoh granecentrovanih İratok. U naxomu vipadku ce v˛dbuva‚t~sffl, koli atomi Sb abo As zaȷmat~ m˛sce In ˛ navpaki. Poznaqmo qerez W_{In}, xW_{As}, (1 − x)W_{Sb} seredn˛ ȷmov˛rnost˛ togo, wo v˛dpov˛dno atomi In, As, Sb zaȷmat~ pozic˛Ý u vlasn˛ȷ p˛dİratc˛ rozqinu InAs_xSb_{1−x}. Tod˛ userednen˛ ȷmov˛rnost˛ perebuvannffl u vuzlah ˛nxoÝ p˛dİratki dlffl cih atom˛v v˛dpov˛dno dor˛vnt~: 1−W_{In}, x(1−W_{As}), (1 − x)(1 − W_{Sb}). Zg˛dno z takimi oznaqennfflmi formfaktori seredn~ogo psevdopotenc˛ffllu na vuzlah oboh p˛dİratok nabuvat~ 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 kompozic˛ȷna nevporffldkovan˛st~ splavu ne zm˛n‚ simetriqnih formfaktor˛v.

Pripustimo, wo stup˛n~ kompozic˛ȷnoÝ nevporffldkovanosti ‚ maksimal~nim pri x = 0.5 ta dor˛vn‚ nulev˛ v b˛narnih spolukah. Na c˛ȷ p˛dstav˛ budemo vvaıati, wo:

1 − W_{In} = 1 − W_{As} = 1 − W_{Sb} = 4αx(1 − x), (12)

de α — koef˛c˛‚nt, wo harakterizu‚ kompozic˛ȷnu nevporffldkovan˛st~ pri x = 0.5. Tod˛ formfaktori tverdogo rozqinu viznaqa‚mo virazom:

V^{Alloy}

S (G) = V^{InAs}_S (G)x + V^{InSb}_S (G)(1 − x),

V^{Alloy}

A (G) = (1 − 8αx(1 − x))(V^{InAs}_A (G)x + V^{InSb}_A (G)(1 − x)). (13)

Otıe,

V_{dis} = −8iαx(1 − x)(V^{InAs}_A (G)x

+ V^{InSb}_A (G)(1 − x)) sin(Gτ). (14)

U tonkih psevdomorfnih pl˛vkah potr˛ȷnogo splavu vinikat~ dodatkovo b˛aks˛ffll~n˛ deformac˛Ý vnasl˛dok neuzgodıenosti post˛ȷnoÝ İratok pl˛vki ta p˛dkladki. Stisk abo roztfflg na meı˛ p˛dkladka-splav privodfflt~ do roztfflgu abo stisku pl˛vki v˛dpov˛dno v naprfflmku, perpendikulfflrnomu do meı˛ rozd˛lu.

Komponenti tenzora deformac˛Ý v c~omu vipadku moına zapisati fflk [14]: ε_{xx} = ε_{yy} = −δ, ε_{zz} = 2C_{12} C_{11} δ, (15)

de δ = (a_{InAsSb} − a_{sub})/a_{sub}, a_{InAsSb}, a_{sub} — post˛ȷn˛ İratki ob’‚mnogo splavu ta p˛dkladki, v˛dpov˛dno C_{11} ta C_{12} — pruın˛ post˛ȷn˛ pl˛vki.

Osnovnim dokazom korektnosti rozrahunku zonnoÝ strukturi ‚ dobre uzgodıennffl optiqnih harakteristik z eksperimental~nimi danimi. Elektronna zonna struktura bezposeredn~o pov’fflzana z kompleksno d˛elektriqno funkc˛‚ nap˛vprov˛dnika ε(E) = ε_1(E) + iε_2(E). Znannffl kompleksnoÝ d˛elektriqnoÝ funkc˛Ý dozvolffl‚ v˛dxukati ˛nx˛ optiqn˛ harakteristiki, zokrema pokaznik zalomlennffl seredoviwa (n), koef˛c˛‚nt poglinannffl (α), koef˛c˛‚nt v˛dbivannffl (R) ta ˛nx˛. Ufflvna qastina d˛elektriqnoÝ funkc˛Ý [9]:

ε_2(E) =

4π^2h̄^2e^2 m^2E^2 ∑ vc ∫ ZB 2d k (2π)^3

|eM_{vc}(k)|^2

× δ(E_c(k) − E_v(k) − E), (16) de eM_{vc}(k) = ⟨ψ_{ck}|ep|ψ_{vk}⟩, (17)

e — vektor polfflrizac˛Ý, p — operator ˛mpul~su.

¨nteİruvannffl zd˛ȷsn‚t~sffl za perxo zono Br˛llena. Suma provodit~sffl po stanah valentnih zon (v) ˛ zon prov˛dnosti (c). D˛ȷsnu qastinu d˛elektriqnoÝ funkc˛Ý znahodimo z rozv’fflzku ˛nteİral~nih sp˛vv˛dnoxen~ Kramersa–Kron˛İa.

III. REZUL^TATI TA OBGOVORENN˚

Proceduru znahodıennffl atomnih psevdopotenc˛ffll˛v zvodili do rozrahunku r˛vnovaınoÝ zonnoÝ strukturi b˛narnih nap˛vprov˛dnik˛v InAs ˛ InSb [15]. P˛slffl c~ogo koef˛c˛‚nti a_4 kat˛on˛v vibirali tak, wob uzgoditi rozrahovan˛ znaqennffl g˛drostatiqnih deformac˛ȷnih potenc˛ffll˛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 λ^S 0.0053 0.0031 λ^A 0.001 0.00019

Tablicffl 1. Psevdopotenc˛ffll~n˛ parametri, fflk˛ vikoristano pri rozrahunkah InSb ta InAs.

U tablic˛ 1 navedeno znaqennffl psevdopotenc˛ffll~- nih parametr˛v a_0, a_1, a_2, a_3, a_4, a takoı λ^S, λ^A. Rozrahovan˛ enerİetiqn˛ m˛ızonn˛ v˛ddal˛ v InAs ta InSb u defflkih visokosimetriqnih toqkah zoni Br˛llena u por˛vnfflnn˛ z otrimanimi metodom nelokal~nogo model~nogo psevdopotenc˛ffllu [9], kp-metodom [16] ȷ eksperimental~nimi znaqennfflmi navedeno v tablic˛ 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] Δ_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_c −15.2 — −6.94 −14.6 [11] −16.5 — −5.08 —

Tablicffl 2. Enerİ˛Ý m˛ızonnih v˛ddaleȷ (eV) InSb ta InAs u defflkih visokosimetriqnih toqkah zoni Br˛llena ta deformac˛ȷn˛ potenc˛fflli pri T = 0.

k vidno, nax˛ rozrahunki dobre uzgodıut~sffl z eksperimentom, wo dozvolffl‚ nam pereȷti do rozglffldu potr˛ȷnogo ob’‚mnogo splavu. Eksperimental~no v˛domo [6,20], wo zaleın˛st~ E_g(x) ma‚ znaqniȷ 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˛ prac˛ [17–19] pofflsnvali ceȷ

VPLIV VNUTR¨XN¨H LOKAL^NIH DEFORMAC¨„, KOMPOZIC¨„NOÕ NEVPORDKOVANOSTI. . .

efekt lixe nafflvn˛st kompozic˛ȷnoÝ nevporffldkovanosti. Odnak na xirinu zaboronenoÝ zoni potr˛ȷnogo splavu vplivat~ takoı vnutr˛xn˛ lokal~n˛ deformac˛Ý, fflk˛ v˛dbuvat~sffl u splavah. Proanal˛zuȷmo v˛dnosniȷ vnesok koınogo ˛z cih faktor˛v. Prov˛vxi rozrahunok za zakonom Veİarda v nabliıen˛ v˛rtual~nogo kristala, mi otrimali zaleın˛st~ E_g(x), fflka ma‚ neznaqniȷ progin u b˛k viwih enerİ˛ȷ (kriva 1 na ris. 1). Taka poved˛nka zaleınosti E_g(x) bula peredbaqena ȷ v ˛nxih pracfflh [17,18]. Urahuvavxi vpliv vnutr˛xn˛h lokal~nih deformac˛ȷ, otrima‚mo znaqniȷ progin zaleınosti v b˛k menxih enerİ˛ȷ. Odnak progin eksperimental~noÝ krivoÝ ‚ nabagato b˛l~xim, tomu vrahu‚mo kompozic˛ȷnu nevporffldkovan˛st~ splavu. k vidno z ris. 1 (kriva 3), vrahuvannffl ostann~oÝ da‚ nam nepoganiȷ zb˛g naxoÝ krivoÝ z eksperimental~no pri α = 0.05. Otıe, moına zrobiti visnovok, wo vnesok lokal~nih deformac˛ȷ u progin E_g(x) sklada‚ ∼ 30%, tod˛ fflk vpliv kompozic˛ȷnoÝ nevporffldkovanosti pofflsn‚ 2/3 proginu. ¨nximi slovami, dlffl korektnogo rozrahunku zonnoÝ strukturi potr˛ȷnih rozqin˛v neobh˛dno vrahovuvati fflk vnutr˛xn˛ lokal~n˛ deformac˛Ý, tak ˛ kompozic˛ȷnu nevporffldkovan˛st~. Na ris. 2 (suc˛l~na kriva) pokazano, wo vpliv ukazanih faktor˛v na m˛ızonn˛ v˛ddal˛ v toqkah L ta X ‚ neznaqnim.

Ris. 1. Koncentraciȷna zaleınist~ xirini zaboronenoÝ zoni InAsxSb1−x (T = 300 K): 1. Stala İratki zmin‚- t~sffl liniȷno, vpliv vnutrixnih lokal~nih deformaciȷ ne vrahovaniȷ (a4 = 0), kompoziciȷnoÝ nevporffldkovanosti nema‚ (α = 0). 2. Z urahuvannfflm vplivu vnutrixnih lokal~nih deformaciȷ, (α = 0). 3. Z urahuvannfflm vplivu vnutrixnih lokal~nih deformaciȷ ta kompoziciȷnoÝ nevporffldkovanosti (α = 0.05). 4. Eksperimental~na kriva [20].

k bulo skazano viwe, sutt‚vim dokazom korektnosti rozrahunku zonnoÝ strukturi ‚ dobre uzgodıennffl rozrahovanih optiqnih harakteristik z eksperimental~nimi. Tomu, vikoristovuqi rozrahovanu zonnu strukturu, pereȷd˛mo do znahodıennffl d˛elektriqnoÝ funkc˛Ý ta optiqnih harakteristik InAs_xSb_{1−x}.

Ufflvnu qastinu d˛elektriqnoÝ funkc˛Ý obqislvali zg˛dno z r˛vnfflnnfflm (16). Pri p˛dsumovuvann˛ bulo vrahovano v˛s˛m verhn˛h valentnih zon ˛ qotiri niın˛ zoni prov˛dnosti. ¨nteİruvannffl provodili za perxo zono Br˛llena metodom tetraedr˛v [21], priqomu zona Br˛llena bula rozd˛lena na 3000 r˛vnovelikih tetraedr˛v. Matriqn˛ elementi (17) rozrahovuvali na otrimanih vlasnih psevdohvil~ovih funkc˛fflh ˛ kontrolvali za dopomogo pravil v˛dboru. Pri rozrahunku ε_2(E) eksitonnih efekt˛v ne vrahovuvali. Rezul~tati obqislen~ dlffl b˛narnih spoluk, userednen˛ za r˛znimi naprfflmkami vektora polfflrizac˛Ý, podano na ris. 3 v por˛vnfflnn˛ z eksperimental~- nimi danimi.

Ris. 2. Koncentraciȷna zaleınist~ miızonnih viddaleȷ u visokosimetriqnih toqkah zoni Brilena (T = 300 K): sucil~na kriva — ob’‚mniȷ splav InAsx Sb1−x ; xtrih-punktirna kriva — InAsx Sb1−x /InSb; xtrihova kriva — InAsxSb1−x /InAs; punktirna kriva — InAsx Sb1−x /AlSb.

U struktur˛ ε_2(E) InSb moına vid˛liti tak˛ osoblivost˛. Kraȷ poglinannffl poqina‚t~sffl z 0.17 eV, dal˛ ȷdut~ sp˛n-orb˛tal~no razweplen˛ p˛ki E1 pri 1.86 eV ta E1+Δ1 pri 2.39 eV, wo v˛dpov˛dat~ eksperimental~nim znaqennfflm 1.9 eV ta 2.4 eV [15] v˛dpov˛dno (perehodi v naprfflmkah Λ_{v4,5}–Λ_{c6} ˛ Λ_{v6}–Λ_{c6} bliıqe do toqki L). Naȷ˛ntensivn˛xiȷ p˛k E2 pri 3.85 eV eksperimental~no sposter˛ga‚t~sffl pri 4.44 eV ˛ ‚ sp˛n-orb˛tal~no rozweplenim. Sp˛n-orb˛tal~ne rozweplennffl p˛ka E2 na eksperiment˛ moına pom˛titi lixe z anal˛zu drugoÝ poh˛dnoÝ^{d2ε2}_{dE2} . Ceȷ p˛k v˛dpov˛- da‚ perehodam Δ_{v7}–Δ_{c6} ˛ Δ_{v6}–Δ_{c6} bliıqe do toqki X. Dal˛ ȷde slabkiȷ p˛k pri 4.83 eV (perehodi Λ_{v4,5}– Λ_{c7} ˛ Λ_{v6}–Λ_{c7}) ˛ sil~n˛xiȷ p˛k pri 6.4 eV (perehodi v naprfflmku Σ).

Kriva ε_2(E) pri InAs poqina‚t~sffl z 0.35 eV ta m˛stit~ duıe gostriȷ p˛k naȷb˛l~xoÝ ˛ntensivnosti E2 pri 4.6 eV, fflkomu v˛dpov˛da‚ eksperimental~ne znaqennffl — 4.59 eV [15] (perehodi Δ_{v7}–Δ_{c6} ˛ Δ_{v6}–Δ_{c6} bliıqe do toqki X). Sp˛n-orb˛tal~nogo rozweplennffl E2 fflvno ne sposter˛ga‚mo. Sp˛n-orb˛tal~no rozweplen˛ p˛ki E1 pri 2.52 eV ta E1+Δ1 pri 2.78 eV takoı dobre uzgodıut~sffl z eksperimentom (2.53 eV ta 2.75 eV v˛dpov˛dno [15]) ˛ viznaqat~sffl perehodami v naprfflmkah Λ_{v4,5}–Λ_{c6} ˛ Λ_{v6}–Λ_{c6} bliıqe do toqki L.

Dal˛ ȷde neveliqkiȷ p˛k pri 5.6 eV (perehodi Λ_{v4,5}– Λ_{c7} ˛ Λ_{v6}–Λ_{c7}). Us˛ p˛ki mat~ skladnu tonku strukturu ˛ viznaqat~sffl ne t˛l~ki zaznaqenimi perehodami, ale ȷ perehodami v ob’‚m˛ zoni Br˛llena.

Ris. 3. Ufflvna qastina (ε2) dielektriqnoÝ funkciÝ InSb — (a) ta InAs — (b) (T = 300 K): sucil~ni liniÝ — naxi rozrahunki; xtrihovi — eksperimental~ni dani [15].

Dlffl potr˛ȷnih rozqin˛v zam˛wennffl InAs_xSb_{1−x} pri rozrahunku ε_2(E) vrahu‚mo vpliv vnutr˛xn˛h lokal~nih deformac˛ȷ ta kompozic˛ȷnu nevporffldkovan˛st~. Rezul~tati naxih rozrahunk˛v podano na ris. 4 razom z eksperimental~nimi krivimi. Voni v˛dznaqat~sffl nizko osoblivosteȷ. Kriv˛ mat~ neznaqniȷ progin, tod˛, koli xirina zaboronenoÝ zoni, fflk bulo pokazano viwe (ris. 1), ma‚ duıe velikiȷ progin. Ce zumovleno tim, wo p˛ki E1 ta E2 v˛dpov˛dat~ prfflmim m˛ızonnim perehodam elektron˛v u visokosimetriqnih naprfflmkah zoni Br˛llena L ta X v˛dpov˛dno. Otıe, koncentrac˛ȷna zaleın˛st~ E1 ta E2 ma‚ nagaduvati h˛d krivih E_L(x) ta E_X (x) (ris. 2). Zv˛dsi moına zrobiti visnovok, wo progin koncentrac˛ȷnoÝ zaleınosti xirini zaboronenoÝ zoni vpliva‚ na kraȷ poglinannffl E0 ta E1, odnak slabko v˛dquva‚t~sffl v poved˛nc˛ E2.

Ris. 4. Koncentraciȷna zaleınist~ pikiv E1, E1+Δ1, E2 ta E2+Δ2 dlffl ob’‚mnogo zrazka: sucil~ni liniÝ — naxi rozrahunki; toqki — eksperimental~ni dani [6].

Nastupnim naxim krokom bulo dosl˛dıennffl vplivu p˛dkladki na zonnu strukturu ta optiqn˛ vlastivost˛ potr˛ȷnogo rozqinu zam˛wennffl InAs_xSb_{1−x}.

Ep˛taks˛ffll~ne virowuvannffl nap˛vprov˛dnikovih splav˛v ˛z parametrom İratki, wo v˛dr˛znffl‚t~sffl v˛d parametra İratki p˛dkladki, vede do deformac˛Ý neuzgodıenosti v ep˛taks˛ffll~nomu xar˛. Taka deformac˛ffl moıe pruıno relaksuvati za dopomogo tetragonal~noÝ distors˛Ý pri umov˛, wo tovwina ep˛xaru ne pereviwu‚ kritiqnoÝ (psevdomorfna pl˛vka). Z˛ zb˛l~xennfflm neuzgodıenosti stalih İratki ep˛xaru ȷ p˛dkladki abo tovwini xaru ostann˛ȷ bude relaksuvati v naprfflmku ȷogo ob’‚mnoÝ strukturi z utvorennfflm dislokac˛ȷ nev˛dpov˛dnosti.

Ris. 5. Koncentraciȷna zaleınist~ pikiv E1, E1+Δ1, E2 ta E2+Δ2 dlffl ob’‚mnogo zrazka v porivnfflnni z pidkladkami: sucil~na kriva — ob’‚mniȷ splav InAsx Sb1−x ; xtrih-punktirna kriva — InAsx Sb1−x /InSb; xtrihova kriva — InAsxSb1−x /InAs; punktirna kriva — InAsx Sb1−x /AlSb.

Dlffl tonkih psevdomorfnih pl˛vok InAs_xSb_{1−x} optiqn˛ harakteristiki vivqali teoretiqno v nizc˛ prac~ [17,18]. Bulo vstanovleno, wo optiqn˛ harakteristiki pl˛vok v˛dr˛znfflt~sffl v˛d ob’‚mnih zrazk˛v ˛ zaleıat~ v˛d mater˛ffllu p˛dkladki ta mat~ osobli-

VPLIV VNUTR¨XN¨H LOKAL^NIH DEFORMAC¨„, KOMPOZIC¨„NOÕ NEVPORDKOVANOSTI. . .

vost˛ koncentrac˛ȷnoÝ zaleınosti E1(x), E2(x). Dlffl Ýh pofflsnennffl, okr˛m viwe vkazanih faktor˛v, fflk˛ nafflvn˛ v ob’‚mnih zrazkah, mi vrahuvali nafflvn˛st~ b˛- aks˛ffll~noÝ deformac˛Ý, wo z’fflvlffl‚t~sffl v ep˛taks˛ffll~- n˛ȷ pl˛vc˛ p˛d vplivom p˛dkladki. Forma vibranogo psevdopotenc˛ffllu dozvolffl‚ vrahuvati b˛aks˛ffll~nu deformac˛ u pl˛vc˛. Komponenti tenzora deformac˛Ý v c~omu raz˛ moına zapisati fflk (15).

Mi dosl˛dıuvali InAs_xSb_{1−x} na tr~oh r˛znih p˛dkladkah: InSb, InAs, AlSb. Takiȷ vib˛r p˛dkladok motivuvavsffl tim, wo v InAsSb/InSb z boku p˛dkladki ˛snuvali lixe deformac˛Ý b˛aks˛ffll~nogo roztfflgu, a v InAsSb/InAs, navpaki — deformac˛Ý b˛aks˛ffll~nogo stisku. Na protivagu cim dvom p˛dkladkam stala İratki AlSb b˛l~xa za stalu İratki InAs ta menxa za InSb. Tomu v ˛nterval˛ x = 0 ÷ 0.8 v potr˛ȷnomu splav˛ ˛snuvatimut~ deformac˛Ý b˛aks˛ffll~nogo stisku z boku p˛dkladki, a pri x = 0.8 ÷ 1 — deformac˛Ý b˛aks˛al~nogo roztfflgu. Dlffl p˛dkladki InSb (ris. 2, xtrih-punktirna kriva) pri zb˛l~xenn˛ koncentrac˛Ý x v˛d 0 do 1 u splav˛ vinikat~ deformac˛Ý b˛aks˛- ffll~nogo roztfflgu, fflk˛ zmenxut~ xirinu zaboronenoÝ zoni wodo ob’‚mnogo zrazka. Pri x = 0.4 ÷ 0.8 xirina zaboronenoÝ zoni praktiqno ne zm˛n‚t~sffl. Wo stosu‚t~sffl p˛dkladki InAs (ris. 2, xtrihova kriva), to pri zmenxenn˛ x v˛d 1 do 0 u splav˛ vinikat~ deformac˛Ý b˛aks˛ffll~nogo stisku, fflk˛ privodfflt~ do r˛zkogo zb˛l~xennffl xirini zaboronenoÝ zoni. Priqomu zaleın˛st~ E_g(x) ma‚ sil~niȷ progin, m˛n˛mum fflkogo pripada‚ na toqku x ≈ 0.65. M˛n˛mumu ıe proginu ob’‚mnogo zrazka v˛dpov˛da‚ x ≈ 0.4. kwo dosl˛dıuvati p˛dkladku AlSb, to, fflk bulo skazano viwe, zaleıno v˛d koncentrac˛Ý x u pl˛vc˛ v˛dbuvatimet~sffl deformac˛ffl b˛aks˛ffll~nogo stisku abo roztfflgu. E_g(x) (ris. 2, punktirna kriva) bude teı mati sil~niȷ progin, m˛n˛mum fflkogo pripada‚ na toqku x ≈ 0.63. Pri x ≈ 0.8 (stala İratki splavu dor˛vn‚ stal˛ȷ İratki p˛dkladki) kriv˛ zaleınost˛ E_g(x) dlffl ob’‚mnogo ta pl˛vkovogo zrazk˛v peretnut~sffl.

Rozglffln~mo, fflk zm˛nt~sffl v˛dstan˛ m˛ı verhn~o valentno zono ta niın~o zono prov˛dnosti u visokosimetriqnih toqkah zoni Br˛lena L ta X z koncentrac˛‚ x. k vidno z ris. 2, v c˛lomu poved˛nka zaleınosteȷ E_L(x) dlffl r˛znih tip˛v p˛dkladok nagadu‚ E_g(x). Otıe, moına zrobiti visnovok, wo pri deformac˛fflh stisku m˛ızonna v˛ddal~ u toqc˛ L zb˛l~xu‚t~sffl ˛, navpaki, pri deformac˛fflh roztfflgu zmenxu‚t~sffl. V toqc˛ X situac˛ffl dewo ˛nxa, a same, vpliv r˛znih p˛dkladok na m˛ızonnu v˛ddal~ ‚ neznaqnim. Wob˛l~xe, dlffl p˛dkladki InSb pri zb˛l~- xenn˛ x v˛d 0 do 1 m˛ızonna v˛ddal~ zb˛l~xu‚t~sffl, a dlffl p˛dkladki InAs — zmenxu‚t~sffl por˛vnfflno z ob’- ‚mnim zrazkom. Zv˛dsi vipliva‚, wo pri deformac˛fflh stisku m˛ızonna v˛ddal~ u toqc˛ X zmenxu‚t~sffl, a pri deformac˛fflh roztfflgu zb˛l~xu‚t~sffl. Taka anomal~na poved˛nka zonnoÝ strukturi ma‚ vplinuti ȷ na optiku. Rozrahunki koncentrac˛ȷnih zaleınosteȷ p˛k˛v E1, E1+Δ1, E2 ta E2+Δ2 dlffl r˛znih p˛dkladok naveden˛ na ris. 5. Moına pobaqiti, wo E1(x), E1(x) + Δ1(x) nagadu‚ poved˛nku krivih E_L(x), a E2(x) ta E2(x) + Δ2(x) − E_X(x). Otıe, ce ‚ we odnim dokazom togo, wo p˛k E1 zumovleniȷ prfflmimi perehodami elektron˛v u naprfflmku Λ, a E2 — v naprfflmkah Δ. Z ris. 5. vidno, wo koncentrac˛ȷna zaleın˛st~ p˛ka E2 slabo zaleıit~ v˛d viboru p˛dkladki, na v˛dm˛nu v˛d E1. Kr˛m togo, p˛ki E1 ta E2 po-r˛znomu reaİut~ na deformac˛Ý. Tak, pri deformac˛fflh roztfflgu (p˛dkladka InSb) p˛k E1 zm˛wu‚t~sffl v b˛k menxih ener- İ˛ȷ, E2, navpaki — v b˛k b˛l~xih. A pri deformac˛fflh stisku (p˛dkladka InAs) E1 prfflmu‚ do b˛l~xih, a E2 — do menxih enerİ˛ȷ. Z c~ogo moına zrobiti visnovok, wo zonna struktura potr˛ȷnogo tverdogo rozqinu zam˛wennffl po-r˛znomu reaİu‚ na zovn˛xn˛ȷ tisk u r˛znih toqkah zoni Br˛llena.

IV. VISNOVKI

Dosl˛dıeno elektronnu zonnu strukturu tverdih rozqin˛v InAs_xSb_{1−x} metodom lokal~nogo model~nogo psevdopotenc˛ffllu. Lokal~n˛ deformac˛Ý İratki bulo vzfflto do uvagi pri rozrahunkah deformac˛ȷnih potenc˛ffll˛v, a takoı zaleınosti xirini zaboronenoÝ zoni v˛d skladu x tverdogo rozqinu. Vrahuvannffl vnutr˛xn˛h lokal~nih deformac˛ȷ ta kompozic˛ȷnoÝ nevporffldkovanosti u splavah InAs_xSb_{1−x} dozvolffl‚ korektno pofflsniti Ýhn˛ osnovn˛ optiqn˛ harakteristiki.

Vivqeno vpliv p˛dkladki na optiqn˛ vlastivost˛ psevdomorfnih pl˛vok. Pokazano, wo b˛aks˛ffll~n˛ deformac˛Ý roztfflgu abo stisku, fflk˛ vinikat~ pri c~omu, po-r˛znomu vplivat~ na zm˛nu poloıennffl p˛- k˛v E1, E1+Δ1, E2 ta E2+Δ2 .

[1] A. Rogalski, Prog. Quant. Electr. 13, 191 (1989). [2] T. N. Danilova, O. I. Evseenko, A. N. Imenkov i dr., Fiz. tehn. polupr. 31, 662 (1997).

[3] Hand Book Series on Semiconductor Parameters. V. 1,2, edited by H. Levinstein, S. Rumyantsev, H. Shur (World Scientific London, 1996, 1999).

[4] M. Jaros, Rep. Prog. Phys. 48, 1091 (1985). [5] J. L. Martins, A. Zunger, Phys. Rev. B 30, 6217 (1984). [6] S. S. Vishnubhatla, B. Eyglunent, J. C. Woolley, Can. J.

Phys. 47, 1661 (1969).

[7] J. C. Osbourn, J. Vac. Sci. Technol. B 2, 176 (1984). [8] T. Matilla, L.-W. Wang, A. Zunger, Phys. Rev. B 59, 15270 (1999).

[9] M. L. Cohen, J. R. Chelikowsky, Electronic Structure and Optical Properties of Semiconductors (Berlin, Springer Verlag, 1988).

[10] S. V. Korolk, . I. Viklk, V. G. Deȷbuk, Ukr. f˛z.

ıurn. 45, 318 (2000).

. ¨. VIKL“K, V. G. DE„BUK

[11] A. Blacha, H. Presting, M. Cardona, Phys. Status Solidi B 126, 11 (1984).

[12] A. N. Georgobiani, I. M. Tiginfflnu, Fiz. tehn. polupr. 22, 3 (1988).

[13] A. P. Dmitriev, N. V. Evlahov, A. S. Furman, Fiz.

tehn. polupr. 30, 106 (1996).

[14] S. C. Jain, M. Willander, H. Maes, Semicond. Sci. Technol. 11, 641 (1996).

[15] V. I. Gavrilenko, A. M. Grehov, D. V. Korbutfflk, V. G. Litovqenko, Optiqeskie svoȷstva poluprovodnikov: Spravoqnik (Naukova dumka, Kiev, 1987).

[16] I. Vurgaftman, J. R. Meyer, L. R. Ram-Mohan, J. Appl.

Phys. 89, 5815 (2001).

[17] N. Bouarissa, Infrared Phys. & Technol. 40, 423 (1999). [18] N. Bouarissa, H. Aourag, Infrared Phys. & Technol. 40, 343 (1999).

[19] V. G. Deȷbuk, Ukr. f˛z. ıurn. 43, 230 (1998). [20] O. Berolo, J. C. Woolley, in Proceedings of the 11th Intternational Conference on the Physics of Semiconductirs (PWN, Warsaw, 1972), p. 1420.

[21] G. Lehmann, M. Taut, Phys. Status Solidi B 54, 469 (1972).

EFFECTS OF INTRINSIC LOCAL DEFORMATIONS, COMPOSITIONAL DISORDER AND SUBSTRATE ON THE OPTICAL PROPERTIES OF InAsx Sb1−x

Y. I. Vyklyuk, V. G. Deibuk Yu. Fed’kovych Chernivtsi National University, 2 Kotsiubynskogo Str., Chernivtsi, UA–58012, Ukraine, e-mail: vdei@chdu.cv.ua

The electronic structure of the InAsxSb1−x solid solution is calculated within the local model pseudopotential method and the virtual crystal approximation. Local strain of the lattice was taken into account in calculations of deformation potentials and dependence of band gap on composition x of solid solution. The main optical characteristics of InAsxSb1−x alloys could be explained taking into account the existence of the internal local deformations and compositional disorder.

The influence of substrate on electronic band structure and optical properties of pseudomorphic thin films was also investigated. It was shown that biaxial deformation of compression and strain differently affect the position change of peaks E1, E1+Δ1, E2, and E2+Δ2.