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Представлено описание теоретической модели расчёта спектров фотолюминесценции структур на основе
CdxHg1-xTe (КРТ) с потенциальными и квантовыми ямами (КЯ), выращенных методом молекулярно-лучевой эпи-
таксии (МЛЭ). Особенностью представленной модели является, в частности, то, что при расчётах была учтена
зависимость электронного сродства от состава КРТ.
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В настоящее время значительное количество работ, как российских, так и зарубежных, по-
священо экспериментальному исследованию фотолюминесценции структур КРТ с КЯ [1–4].

Целью данной работы является разработка теоретической модели описания спектров фото-
люминесценции структур с квантовыми ямами, учитывающей специфику материала КРТ МЛЭ.

Для расчёта профиля энергетических зон в структуре решается уравнение Пуассона:
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где φ – электростатический потенциал в структуре; ε – относительная диэлектрическая проницае-
мость материала; n, p – концентрации электронов и дырок; aN − , dN + − концентрации ионизирован-
ных акцепторных и донорных центров.

В структурах, содержащих квантовые ямы, для описания электрофизических и оптических
свойств необходим расчёт энергий уровней размерного квантования, которые ищутся путём чис-
ленного решения одномерного стационарного уравнения Шрёдингера для области квантовой ямы:

( )
( ) ( ) ( )

2 2

22 i i i
d U z z E z

m z dz∗

⎡ ⎤
− + ψ = ψ⎢ ⎥

⎢ ⎥⎣ ⎦
, (2)

где ( )i zψ − волновая функция на i-м уровне размерного квантования; Ei – энергия уровня размер-
ного квантования; U(z) – профиль потенциальной энергии в структуре. Для корректного расчета
зонной диаграммы структуры с квантовой ямой необходимо находить самосогласованное решение
уравнений (1) и (2).

При постановке задачи о нахождении распределения электростатического потенциала в
структурах КРТ мы будем исходить из того, какими свойствами обладают гетероструктуры, вы-
ращенные методом МЛЭ на установке «Обь-М» в Институте физики полупроводников СО РАН
(г. Новосибирск).

Для выяснения явного вида зависимостей ( ),n z ϕ  и ( ),p z ϕ  в уравнении (1), рассматривая
структуру, энергетическая диаграмма которой приведена на рис. 1, можно получить
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где n0, p0, cm∗  – равновесные концентрации электронов и дырок, а также эффективная масса элек-
тронов в области П, а величины ( )z∆χ  и ( )gE z∆  определяются выражениями П( ) ( )z z∆χ = χ − χ  и

П( ) ( )g g gE z E z E∆ = − , где Пχ  и ПgE  – электронное сродство и ширина запрещённой зоны в одно-
родном слое П. Остальные обозначения являются общепринятыми.

Выражения для двумерных концентраций электронов и дырок в КЯ рассчитывались из обще-
известных выражений, приведённых в [5].

Для расчёта спектра фотолюминесценции будем использовать выражение для объёмных полу-
проводников, полученное в рамках теории Ван-Русбрека – Шокли:
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где n – показатель преломления; τR – излучательное время жизни в КРТ; α(ω) – спектральная зави-
симость коэффициента поглощения при данном типе оптического перехода. Для α(ω) будем ис-
пользовать выражение для межзонного поглощения в КЯ, описанное в [6].

Рис. 1. Схематическая энергетическая диаграмма структуры вари-
зонный слой – однородный полупроводник

Для расчёта электронного сродства будем использовать выражение, полученное нами ранее:
2 3 4( , ) 5,59 1,29 0,54 0,56 7,13 10x T x x x Tx−χ = − + − + ⋅ .

Для концентраций ионизированных акцепторных и донорных центров ,a dN N− +  на основании
экспериментальных данных, предоставленных сотрудниками ИФП СО РАН, нами были получены
следующие композиционные зависимости:

( ) ( ) 161,26 0,26 10dN x x+ = − ⋅ , ( ) ( ) 1526,1 16,7 10aN x x− = − + ⋅  [см-3].

Таким образом, в данной работе описана теоретическая методика расчёта зонной диаграммы
и спектров фотолюминесценции неногетероструктур КРТ МЛЭ с квантовыми ямами, которая ос-
нована на численном самосогласованном решении уравнений Пуассона и Шрёдингера для иссле-
дуемой структуры. Особенностью представленной модели является то, что при расчётах учитыва-
ется зависимость электронного сродства от состава КРТ и температуры, чего ранее для материала
КРТ не производилось. В расчётах использована оригинальная зависимость ( , )x Tχ , полученная
авторами работы.
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