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Дослiджено методом локального модельного псевдопотенцiялу, з урахуванням композицiй-
ної та позицiйної невпорядкованости атомiв, електронну зону структуру та розраховано на її
основi дiелектричнi функцiї для Ge1−xSix, Ge1−xSnx, Si1−xSnx, Si1−xCx об’ємних та бiаксiя-
льно деформованих твердих розчинiв замiщення. Пояснено вплив рiзних механiзмiв розупо-
рядкування та деформацiй на особливостi поведiнки дiелектричної функцiї, що були виявленi
експериментально.
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I. ВСТУП

Останнiм часом зросло активне дослiдження iзова-
лентних сплавiв на основi елементiв IV групи як мож-
ливих кандидатiв для створення iнфрачервоних де-
текторiв i фотоприймачiв. Основною перевагою при-
строїв на основi цих матерiялiв є бiльша рухливiсть
носiїв порiвняно зi сплавами на основi сполук А3В5

та А2В6, сумiснiсть з добре розробленими кремнiєвою
та ґерманiєвою технологiями створення приладiв. Ще
однiєю перевагою є поява прямозонности в електрон-
них властивостях деяких iзовалентних твердих роз-
чинiв IV групи, що розширює межi їх застосування в
сучаснiй напiвпровiдниковiй промисловостi. До таких
належать сплави Ge1−xSnx, Si1−xSnx. Це новi мате-
рiяли, термодинамiчно нестабiльнi майже по всьому
дiяпазону x i не здатнi сформувати твердi розчини
замiщення в рiвноважних умовах. Для їх отриман-
ня найбiльш реальним є використання нерiвноважних
технологiй вирощування, якi обмежують процеси се-
ґрегацiї та пiдвищують розчиннiсть компонент. Таки-
ми технологiями є молекулярно-променева епiтаксiя
й лазерна кристалiзацiя [1]. Усi вказанi твердi розчи-
ни елементiв IV групи мають межi розчинности. В [2]
ми показали розширення дiлянок розчинности в бi-
аксiяльно деформованих твердих розчинах Ge1−xSix,
Ge1−xSnx, Si1−xSnx, Si1−xCx, а також пiдвищення їх-
ньої стабiльности внаслiдок релаксацiй напруг на дис-
локацiях неузгоджености.

Нещодавно вiдновлено iнтерес до Ge1−xSix спла-
вiв та надґраток на їх основi [1, 3]. Неузгодженiсть
постiйних ґраток ґерманiю i кремнiю дорiвнює ∼4%.
Тому напруги й деформацiї, що виникають при фор-
муваннi цього твердого розчину, впливають на зонну
структуру i властивостi переносу [4]. Щобiльше, виро-
щуючи Ge–Si шари на рiзних пiдкладках i варiюючи
їх товщину, можна значно модифiкувати електроннi
й оптичнi властивостi цього матерiялу [5]. Тепер гете-
роструктури на основi Ge1−xSix/Si широко викорис-
товують для отримання бiполярних гетеротранзисто-

рiв [6], детекторiв оптоволоконних лiнiй зв’язку [7],
2–12 мм iнфрачервоних детекторiв для дворозмiрних
площинних матриць нiчного бачення й термобачення
[8], iнфрачервоних емiтерiв для чiп-в-чiп оптичного
зв’язку в оптоволоконних комунiкацiях [9, 10], хви-
льових модуляторах та iн. Але Ge1−xSix/Si як мате-
рiял напiвпровiдникової електронiки має низку недо-
лiкiв, що обмежують його практичне використання.
Це передусiм наявнiсть критичної товщини, яка зни-
жує термодинамiчну стабiльнiсть плiвки Ge1−xSix/Si
за рахунок появи дислокацiй неузгоджености. Так,
при 20% Ge в розчинi, що вiдповiдає змiнi ширини
забороненої зони ∼150 меВ, критична товщина ста-
новить ∼ 15 нм [11]. Це значно обмежує можливiсть
створення IЧ-детекторiв на основi Ge1−xSix по всьому
дiяпазонi x. Практичне отримання плiвки Ge1−xSix
на домiрнiй пiдкладцi Si обмежується вмiстом ком-
поненти Ge менше 70% [12]. На сьогоднi труднощi,
пов’язанi з iснуванням дислокацiй неузгодженности
в плiвках цих матерiялiв, розв’язують уведенням бу-
ферних шарiв(з постiйною ґратки дещо бiльшою, нiж
у пiдкладки) мiж пiдкладкою Si та плiвкою Ge1−xSix
[13, 14]. Значним недолiком матерiялiв є i далi висо-
ка технологiчна температура отримання, що унемож-
ливлює нанометрову точнiсть внесення домiшок для
створення високоякiсних гетеропереходiв [15, 16].

Наявнiсть мiнiмуму нижньої зони провiдности α-
Sn в точцi Г дозволяє сподiватися на отримання пря-
мозонних сплавiв Ge1−xSnx. Проте в об’ємному ви-
падку вони нестабiльнi. Це пояснюється тим, що ком-
понента α-Sn є стабiльною тiльки при температурах
нижчих за 13.2◦С, рiвноважна розчиннiсть Sn в Ge
менша за 1% [17], крiм цього, олово є високолет-
ким атомом у ґерманiєвiй пiдґратцi, що приводить
до значної поверхневої сеґреґацiї. Однак, незважаючи
на це, нещодавно були отриманi епiтаксiяльнi плiвки
Ge1−xSnx/Ge(001) з 0 ≤ x ≤ 0.26 методом низькотем-
пературної молекулярно-променевої епiтаксiї [18].

У твердому розчинi Si1−xSnx ґраткова неузгод-
женiсть компонент досягає ∼17.9%. Псевдоморф-
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ний шар Si0.96Sn0.04 був вирощений [19] методом
молекулярно-променевої епiтаксiї з товщиною шару
150 нм. Унаслiдок унiкальних електронних власти-
востей сплави на основi Si, Ge з кубiчним Sn мо-
жуть широко використовуватися в електронних й оп-
тоелектронних гетероструктурах для створення IЧ-
детекторiв, а також у лазернiй технiцi.
α-С, як вiдомо, є широкозонним матерiялом (∆ =

5.5 еВ), що робить його вiрогiдним кандидатом для
створення широкозонних матерiялiв на основi Si та
високоiнтеґрованих з ним, що є важливим для ство-
рення оптоелектронних приладiв, якi працюють у ви-
сокоенерґетичних хвильових дiяпазонах. Але, на вiд-
мiну вiд схожих стабiльних систем Ge1−xSix, ґраткова
неузгодженiсть у Si1−xCx досягає ∼41.6% i до того ж
навiть в околi точки плавлення Si розчиннiсть С не
перевищує 10−6 ат.% [17]. Нещодавно проблема ви-
сокої нестабiльности Si1−xCx була частково розв’яза-
на [20]. Використовуючи метод твердофазної епiтак-
сiї, вдалося виростити псевдоморфний шар Si1−xCx з
0 ≤ x ≤ 0.002 i стабiльну при T = 800◦С надґратку
Si0.997C0.003.

Досягнутi успiхи в технологiї вирощування вказа-
них твердих розчинiв дають змогу перейти до пи-
тань їх практичного використання. Останнє вима-
гає докладного знання особливостей їхньої електрон-
ної структури, яка є основою для розрахунку й ро-
зумiння електричних, оптичних та термодинамiчних
властивостей. Саме умiння розраховувати електронну
структуру та оптичнi характеристики напiвпровiдни-
кових сплавiв є важливою передумовою аналiзу фi-
зичних явищ, що спостерiгаються як у вказаних ма-
терiялах, так i в приладах на їх основi.

II. МЕТОДИКА РОЗРАХУНКУ

Метод локального модельного псевдопотенцiялу,
який ми використали, порiвняно з традицiйними ме-
тодами емпiричних псевдопотенцiялiв коректнiше вi-
дображає електроннi характеристики рiзноманiтних
напiвпровiдникових структур. У базисi плоских хвиль
секулярна задача має вигляд [21] :

det
∣∣∣∣( ~2

2m
(k + G)2 − E(k)

)
δG,G′δS,S′

+Vps(|G−G′|)δS,S′ + V SS′

SO (G,G′)
∣∣∣ = 0, (1)

де G,G′ — вектори оберненої ґратки. Перший член
вiдповiдає кiнетичнiй енерґiї, другий — локальному
модельному псевдопотенцiяловi Vps(|G −G′|), третiй
— спiн-орбiтальнiй взаємодiї,

V SS′

SO (G,G′) = (G×G′)σS,S′
{
−iλS cos(G−G′)τ

+ λA sin(G−G′)τ
}
, (2)

де S та S′ — спiновi стани, τ = (a/8)[1,1,1], a — пос-
тiйна ґратка, σ — матриця Паулi, λS , λA — параметри
спiн-орбiтальної взаємодiї.

Урахуємо локальнi деформацiї, що виникають у
сплавi, доповнивши атомний псевдопотенцiял υα(G)
множником [1 + δυα(ε)] [22], тодi

VPS (G, ε) =
1
Ω

∑
α,n

{υα(|G|)[1 + δυa(ε)]} exp(iGRα,n),

(3)

де ε — вiдносна локальна деформацiя, Ω — об’єм еле-
ментарної комiрки, Rα,n — положення n-го атома сор-
ту α в елементарнiй комiрцi.

У лiнiйному за деформацiєю наближеннi

δυα(ε) =
∑
ij

aijεij . (4)

Для структури алмазу виконуються умови axx =
ayy = azz, aij = 0 при i 6= j.

Тодi (4) набере вигляду

δυα(ε) ∝ Sp(ε). (5)

Вибiр функцiональної форми екранованого псевдо-
потенцiялу диктується умовою достатньої його гнуч-
кости при описi якомога бiльшої кiлькости фiзичних
характеристик. При цьому кiлькiсть параметрiв псев-
допотенцiялу має бути в розумних межах, а самi пара-
метри не повиннi значно змiнюватись при оптимiзацiї
електронної структури. Виберемо псевдопотенцiял у
формi [23]:

υα(G) = a0α

(
G2 − a1α

)
a2α exp(a3αG2)− 1

, (6)

i

δυα (ε) = a4αSp (ε) . (7)

Вплив температури на зонну структуру дослiджу-
ваних твердих розчинiв ураховували за допомогою те-
орiї Брукса–Ю [21].

Залежностi постiйних ґратки вiд концентрацiй ком-
понент у сплавах Ge1−xSix, Ge1−xSnx, Si1−xSnx,
Si1−xCx ми розрахували ранiше за допомогою мето-
ду молекулярної динамiки [24] i взяли до уваги при
розрахунку зонної структури дослiджуваних твердих
розчинiв. Позицiйну невпорядкованiсть, яка пов’яза-
на з локальною змiною положення атомiв у релак-
сованому кристалi i приводить до локальних дефор-
мацiй, ми враховували з допомогою поправки (7) у
псевдопотенцiялi.

Композицiйну невпорядкованiсть, що виникає при
утвореннi сплавiв замiщення, ми взяли до уваги на
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основi [25]. Нехай атоми в iдеальному твердому роз-
чинi AxB1−x займають положення Rj . Унаслiдок ком-
позицiйнoї невпорядкованости перiодичний псевдопо-
тенцiял потрiбно доповнити неперiодичним доданком
VR:

V (r) = Vps(r) + VR(r), (8)

де

VR(r) =
N3∑
j=1

aj∆(r−Rj), (9)

aj = 1 − x, якщо в положеннi Rj перебуває атом A,
та aj = −x, якщо в положеннi Rj є атом В, ∆ — рiз-
ниця псевдопотенцiялiв атомiв А i В. Враховуючи те,
що рiзниця потенцiялiв ∆ є набагато меншою за самi
атомнi потенцiяли, вплив ефектiв композицiйного ро-
зупорядкування можна вивчити, використовуючи те-
орiю збурень. У першому порядку теорiї збурень усе-
редненi флюктуацiї композицiйної невпорядкованос-
ти дають нульовий внесок, тому в другому порядку
теорiї збурень енерґетичнi стани системи при наяв-
ностi композицiйної невпорядкованoсти можна вира-
зити [25] так:

En (k, x) = E(0)
n (k, x) (10)

+ x(1− x)N3
∑
n′,k′

|〈n,k, x |∆|n′,k′, x〉|2

E
(0)
n (k, x)− E

(0)
n′ (k′, x)

,

де енерґiї E(0)
n (k, x) знайденi в наближеннi вiртуаль-

ного кристала. При цьому припускаємо, що атоми А i
В розподiленi хаотично по вузлах ґратки, що вiдповi-
дає iдеальному гомогенному сплаву, тобто виключає-
ться можливiсть кластеризацiї. Крiм цього, в рiвняннi
(10) сумування йде за всiма можливими станами вiр-
туального кристала. Отже, ми врахували два сплав-
нi ефекти: композицiйну та позицiйну невпорядкова-
нiсть при моделюваннi зонної структури напiвпровiд-
никових твердих розчинiв.

Основною метою нашої роботи є дослiдити оптич-
нi властивостi подвiйних твердих розчинiв замiщення
Si1−xCx, Ge1−xSix, Ge1−xSnx, Si1−xSnx. Вiдомо, що
електронна зонна структура безпосередньо пов’яза-
на з комплексною дiелектричною функцiєю ε (E) =
ε1 (E) + iε2 (E). Знання комплексної дiелектричної
функцiї дає змогу вiдшукати iншi оптичнi характе-
ристики, зокрема показник заломлення середовища
(n), коефiцiєнт поглинання (α), коефiцiєнт вiдбиван-
ня (R) та iншi. Уявна частина дiелектричної функцiї
[21]:

ε2 (E) =
4π2~2e2

m2E2

∑
vc

∫
ZB

2 dk
(2π)3

· | e ·MV C (k) |2 · δ (Ec (k)− Ev (k)− E), (11)

де

e · MV C (k) = 〈ψck | ep |ψvk 〉 , (12)

e — вектор поляризацiї, p — оператор iмпульсу.
Сумували по станах валентних зон (v) i зон провiд-

ности (c). При пiдсумовуваннi було враховано вiсiм
верхнiх валентних зон i чотири нижнi зони провiднос-
ти. Iнтеґрування проводили за першою зоною Брiл-
люена методом тетраедерiв [26], причому зона Брiл-
люена була роздiлена на 3000 рiвновеликих тетраеде-
рiв. Матричнi елементи (12) розраховували на отри-
маних власних псевдохвильових функцiях i контро-
лювали за допомогою правил вiдбору. При розрахун-
ку ε2(E) екситонних ефектiв не враховували. Дiйсну
частину дiелектричної функцiї знаходили з розв’язку
iнтеґральних спiввiдношень Крамерса–Кронiґа.

III. РЕЗУЛЬТАТИ ТА ОБГОВОРЕННЯ

Процедура знаходження атомних псевдопотенцiя-
лiв зводилися до розрахунку рiвноважної електронної

структури елементарних напiвпровiдникiв C, Si, Ge та
Sn. Пiсля цього коефiцiєнти a4 вибирали так, щоб уз-
годити розрахованi значення гiдростатичних дефор-
мацiйних потенцiялiв забороненої зони з експеримен-
тальними [27]. У таблицi 1 наведено значення псевдо-
потенцiяльних параметрiв a0, a1, a2, a3, a4, а також
λS , λA. Розрахованi енерґетичнi мiжзоннi вiддалi для
C, Si, Ge та Sn у деяких високосиметричних точках
зони Брiллюена в порiвняннi з експериментальними
значеннями наведено в таблицi 2.

Параметр α-C Si Ge α-Sn
a0, еВ 1.03 0.912 0.4865 0.38

a1, 4π2/a2 8.053 4.85 6.74 8.3
a2 3.93 2.98 4.414 4.397

a3, 4π2/a2 0.11 0.327 0.226 0.146
a4 1.2 1.6 0.8 2.255

λS , еВ 0.00001 0.00024 0.0011 0.003
λA, еВ 0.000016 0.00028 0.00012 0.003

Примiтка: a — постiйна ґратки.

Таблиця 1. Псевдопотенцiяльнi параметри.
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Параметр α-C Si Ge α-Sn

Нашi
данi

Експ. Нашi
данi

Експ. Нашi
данi

Експ. Нашi
данi

Експ.

Г15 →Г25′ 7.19 7.2 [28] 2.994 3.4 [28] 0.83 0.8 [28] 0.012 0[28]

X1 → X4 12.3 12.5 [28] 3.22 — 1.758 2.1 [28] 0.73 1.4 [28]

L1 → L3′ 12.5 12.5 [28] 4.27 — 4.3 4.3 [28] 3.56 3.6 [28]

L1 → Г25′ 10.9 — 2.01 2 [28] 0.661 0.66 [28] 0.2 0.3 [28]

X1 → Г25′ 12.7 — 1.097 1.2 [28] 1.21 1.2 [28] 2.335 —

ag —3.9 —3.8 [27] —1.98 —1.8 [27] —2.3 —2.1 [27] –0.04 —0.03 [28]

Таблиця 2. Енерґiї мiжзонних переходiв (в еВ) у деяких високосиметричних точках зони Брiллюена та деформацiйнi
потенцiяли.

На рис. 1 показано уявну частину дiелектричної
функцiї для елементарних Si та Ge у порiвняннi з екс-
периментальними даними [29]. У структурi ε2(E) для
Si та Ge можна видiлити такi особливостi: край погли-
нання E0 починається з 0.793 еВ для Ge та 1.189 еВ
для Si, за що вiдповiдають переходи Г25′ → Г2. Далi у
випадку Ge ми спостерiгаємо спiн-орбiтально розщеп-
ленi пiки E1 та E1 + ∆1 при енерґiях 2.08 еВ та 2.278
еВ вiдповiдно. Подiбне розщеплення спостерiгали екс-
периментально [30] з енерґiями пiкiв вiдповiдно 2.2
та 2.4 еВ. На вказанiй експериментальнiй залежностi
(рис. 1) [29] розщеплення не спостерiгаємо у зв’язку
з великим кроком вимiрювань. Водночас узгодження
положень отриманих пiкiв E1 та E1 + ∆1 з експери-
ментальним значенням [29] є задовiльним. Для Si ми
одержали нерозщеплений пiк E1 з енерґiєю 3.387 еВ,
що добре узгоджується з експериментальним пiком
E1 [29] 3.4 еВ. У високоенерґетичнiй дiлянцi отрима-
нi критичнi точки E2(X4 → X1, Σ4 → Σ1) для Ge та
Si вiдповiдають 4.159 еВ та 4.3 еВ, тодi як експери-
ментальнi значення 4.2 еВ та 4.357 еВ [29]. Одержанi
данi для уявної частини дiелектричної функцiї Si та
Ge дають змогу перейти безпосередньо до розрахунку
оптичних властивостей твердого розчину Ge1−xSix.

На рис. 2 зображено розраховану концентрацiйну
залежнiсть пiкiв E1 та E2 для об’ємного та бiак-

сiяльно деформованого твердого розчину замiщення
Ge1−xSix у порiвняннi з експериментальними даними
[29]. На залежностi Eg(x)(рис. 2) навели точку крос-
оверу при xc = 0.19, яка утворена змiною типу перехо-
ду в забороненiй зонi з ГV

8 −XC
5 на ГV

8 −LC
6 (вимiряне

значення xc = 0.15 [31]) i проявляється в рiзкiй змi-
нi характеру поведiнки Eg(x). Нелiнiйна залежнiсть
E1(x) в дiлянцi концентрацiй x = 0.4 − 0.8 пiдтвер-
джується експериментально [29]. При накладаннi бi-
аксiяльних деформацiй отримано її посилення. Кон-
центрацiйна залежнiсть пiка E2 в наших розрахунках
має, на вiдмiну вiд експерименту [29], нелiнiйну пове-
дiнку з чiтко вираженим мiнiмумом при x = 0.4.

Слiд вiдзначити, що вплив позицiйної невпорядко-
ваности на дiелектричну функцiю сплаву Ge1−xSix
становить ∼ 5–6% для обох пiкiв E1 та E2 i приво-
дить до їх зсуву в низькоенерґетичну дiлянку. Вплив
композицiйної невпорядкованости в цьому випадку
виявився незначним(≤ 1%), однак з його допомогою
вдається пояснити прогин композицiйної залежности
забороненої зони у сплавi.

На рис. 3 показали E1(x) та E2(x)для об’ємного
Ge1−xSnxта бiаксiяльно деформованого Ge1−xSnx/Ge
сплаву. На цьому ж рисунку наведено експеримен-
тальнi данi з мiжзонних переходiв Г25′ → L1 та Г25′ →
Г15′ для Ge1−xSnx/Ge [32] у порiвняннi з нашим роз-
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рахунком Eg(x) для Ge1−xSnx/Ge. Отримана точка
кросоверу xC = 0.1, що вiдповiдає за змiну типу пе-
реходу Г25′ → L1 на Г25′ → Г15′ , пiдтверджується
експериментально (xC = 0.11 [32]). Вплив позицiйної
невпорядкованости у сплавi Ge1−xSnx є iстотнiшим
порiвняно з Ge1−xSix i становить близько 20% для
обох пiкiв E1 та E2. Композицiйна невпорядкованiсть
при низьких концентрацiях Sn є незначною i стано-
вить не бiльше 2%. Бiаксiяльна деформацiя спричи-
няє зсув у низькоенерґетичну дiлянку основних пiкiв
дiелектричної функцiї, а також веде до майже лiнiй-
них залежностей E1(x) та E2(x).

Рис. 1. Уявна частина дiелектричної функцiї Ge та Si
(T = 300К): суцiльнi лiнiї — нашi розрахунки; пунктирнi
— експериментальнi данi [29].

Рис. 2. Концентрацiйна залежнiсть пiкiв E1, E2 та ши-
рини забороненої зони Eg для об’ємного Ge1−xSix та бiак-
сiяльно деформованого Ge1−xSix/Si сплавiв: суцiльна кри-
ва — Ge1−xSix; пунктирна крива – Ge1−xSix/Si; квадратнi
точки — експеримент [29]; круглi точки — експеримент
[31].

Рис. 3. Концентрацiйна залежнiсть пiкiв E1, E2 та
ширини забороненої зони Eg для об’ємного Ge1−xSnx

та бiаксiяльно деформованого Ge1−xSnx/Ge сплавiв:
суцiльна крива — Ge1−xSnx; пунктирна крива —
Ge1−xSnx/Ge; круглi точки — експериментальнi данi пе-
реходу Г25′ →Г15′ для Ge1−xSnx/Ge[32]; квадратнi точ-
ки — експериментальнi данi переходу Γ25′ → L1 для
Ge1−xSnx/Ge [32].

Рис. 4. Концентрацiйна залежнiсть пiкiв E0, E1 та
E2 для об’ємного Si1−xSnx та бiаксiяльно деформованого
Si1−xSnx/Si сплавiв: суцiльна крива — Si1−xSnx; пунктир-
на крива — Si1−xSnx/Si.

На вiдмiну вiд двох попереднiх твердих розчинiв
Ge1−xSix та Ge1−xSnx для Si1−xSnx при накладан-
нi на сплав бiаксiяльних деформацiй ми отримали
зростання енерґiї оптичних пiкiв E1та E2 порiвняно
з об’ємним сплавом, а для E0 — незначне понижен-
ня (рис .4). Це можна пояснити значною вiдмiннiстю
деформацiйних потенцiялiв рiзних енерґетичних зон
Si та Sn. Вплив позицiйної невпорядкованости на по-
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ложення E1 та E2 для твердого розчину Si1−xSnxне
перевищує 29% та проявляється у змiнi положення пi-
кiв. Для E0 вказаний вплив є вiдносно незначним та
становить ∼ 5%.

Рис. 5. Концентрацiйна залежнiсть пiкiв E0, E1 та
E2 для об’ємного Si1−xCx та бiаксiяльно деформованого
Si1−xCx/Si сплаву: суцiльна крива — Si1−xCx; пунктирна
крива — Si1−xCx/Si.

Концентрацiйну залежнiсть оптичних пiкiв E0, E1,
E2 уявної частини дiелектричної функцiї для об’ємно-
го Si1−xCx та бiаксiяльно деформованого Si1−xCx/Si
ми показали на рис. 5. Як видно, характер залеж-
ностей є складним, що в цiлому пояснюється склад-
ною поведiнкою енерґiй мiжзонних переходiв у ви-
сокосиметричних точках зони Брiллюена (наявнiсть
двох точок кросоверу) та значним впливом ґратко-
вих неузгодженостей у сплавi Si1−xCx(∼41%). Слiд
вiдзначити, що бiаксiяльна деформацiя сплаву на пiд-
кладцi Si приводить до збiльшення постiйної ґратки
сплаву в площинi росту, на вiдмiну вiд Ge1−xSix/Si,
Ge1−xSnx/Ge та Si1−xSnx/Si, де є деформацiя стис-
ку. Це спричиняє пониження енерґетичних положень
оптичних пiкiв E1 та E2. Вплив позицiйної невпоряд-
кованости для Si1−xCx виявився найбiльшим порiв-
няно з попереднiми сплавами i не перевищує 35%.
Експериментально вимiрянi залежностi E1(x), E2(x)
для тонкої псевдоморфної плiвки Si1−xCx/Si [33] в дi-
лянцi 0 ≤ x ≤ 0.02 наведенi на рис. 6 у порiвнян-
нi з залежностями, якi ми розрахували. Врахуван-
ня механiзму позицiйної невпорядкованости на осно-
вi молекулярно-динамiчного моделювання [24] зумов-
лює прогин залежности E2(x), що пояснює експери-
ментально отриману поведiнку [20]. Неврахування за-
значеного механiзму не дозволило авторам працi [20]
коректно пояснити пониження положень пiкiв E1 та
E2 в дiлянцi малих x. Cлiд вiдзначити надзвичайно

складну природу утворення сплаву Si1−xCx, особливо
в дiлянцi малих концентрацiй компоненти С, де вдає-
ться отримувати цей матерiял. Велика рiзниця в роз-
мiрах атомiв Si та C приводить до того, що вирощу-
вання Si1−xCx супроводжується переходами атомiв у
мiжвузля. Це своєю чергою спричиняє значнi трудно-
щi в передбаченнi властивостей цих сплавiв. Як пока-
зали нашi дослiдження, такi труднощi деякою мiрою
вдається обiйти лише комплексним поєднанням рiз-
них теоретичних методiв дослiдження, зокрема мето-
ду молeкулярної динамiки та псевдопотенцiялу.

Рис. 6. Концентрацiйна залежнiсть пiкiв E0, E1 та
E2для об’ємного Si1−xCx та бiаксiяльно деформованого
Si1−xCx/Si сплаву: суцiльна крива — Si1−xCx; пунктирна
крива — Si1−xCx/Si; круглi точки — експеримент E2 [33];
квадратнi точки — експеримент E1 [33].

IV. ВИСНОВКИ

У статтi на основi отриманої методом локального
модельного псевдопотенцiялу енерґетичної структу-
ри розраховано дiелектричну функцiю алмазоподiб-
них твердих розчинiв замiщення Ge1−xSix, Ge1−xSnx,
Si1−xSnx, Si1−xCx. Показано, що врахування позицiй-
ної невпорядкованости атомiв у сплавах приводить до
зсуву положень оптичних пiкiв E1та E2 в низькоенер-
ґетичну дiлянку. Вплив композицiйної невпорядкова-
ности є незначним i проявляється у збiльшеннi про-
гину концентрацiйних залежностей E1(x) та E2(x).
Врахування бiаксiяльних деформацiй у вiдповiдних
псевдоморфних плiвках дало змогу пояснити наявнi
експериментальнi залежностi їхнiх оптичних харак-
теристик. Нашi розрахунки систематизують у цiлому
картину фiзичних властивостей розглянутих подвiй-
них сплавiв на основi елементiв IV групи i проведенi
в дусi робiт з дослiдження широко вивченого як тео-
ретично, так i експериментально Ge1−xSix [34, 35].
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OPTICAL PROPERTIES OF DISORDEED DIAMOND-LIKE SOLID SUBSTITUTIONAL
SOLUTIONS Ge1−xSix, Ge1−xSnx, Si1−xSnx, Si1−xCx AND THEIR THIN FILMS

Yu. G. Korolyuk, V. G. Deibuk, Ya. I. Vyklyuk
Chernivtsi State University,

2 Kotsyubinskiy St., Chernivtsi, UA–58012, Ukraine

The electronic structure of bulk and biaxially deformed Ge1−xSix, Ge1−xSnx, Si1−xSnx, Si1−xCx solid sub-
stitutional solutions is calculated using the local model pseudopotential method as well as compositional and
positional disorder. The influence of different types of disorder and deformations on the behaviour of dielectric
function is explained having been studied experimentally.
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