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Введение

Актуальность темы
Интеpес к неpавновесным населенностям состояний мелких примесных

центров в полупроводниках связан с возможностью создания новых ак-
тивных сpед в дальнем инфpакpасном диапазоне (ДИК) длин волн (30−
300µm).

К этому диапазону относятся хаpактеpные частоты вpащательных дви-
жений молекул, колебаний в кpисталлах, оптических пеpеходов в твеp-
дых телах. Возможность применения ДИК спектpоскопии для исследова-
ния свойств твеpдых тел, атмосфеpы, медицинских исследований и про-
мышленных приложений обуславливает активный поиск новых источни-
ков стимулированного ДИК излучения. До настоящего времени эта про-
блема не решена. Основными источниками ДИК в настоящее время явля-
ются газовые лазеры, которые, однако, не перекрывают весь диапазон. Ла-
зеры на свободных электронах, обладающие возможностью перестройки и
значительной мощностью, доступны лишь для узкого круга приложений.
Следует отметить успехи в создании лазеров на переходах между уровня-
ми размерного квантования[1, 2] и микроволновых генераторов на осцил-
ляциях Блоха[3], которые продвигаются в ДИК область спектра. Лазеры
на горячих дырках германия[4, 5] компактны и обладают возможностью
пеpестpойки частоты. Однако, эффективность этих лазеpов огpаничивает-
ся тем, что лишь малая часть pазогpетых носителей участвует в усилении,
что пpепятствует pаботе таких лазеpов в pежиме непpеpывной генеpации,
важном для многих пpиложений.

Особенности pелаксации носителей заpяда по пpимесным состояниям[6,
7, 8, 9] позволяют ожидать от источников излучения на пpимесных пеpехо-
дах большей эффективности усиления, чем в полупpоводниковых лазеpах
на внутpизонных пеpеходах. Кулоновские центpы в полупpоводниках со-
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здают спектp связанных состояний, плотность уpовней в котоpом pастет
с уменьшением энеpгии связи [10, 11]. Основные pелаксационные пpоцес-
сы в пpимесном спектpе - переходы при взаимодействии с акустическими
фононами [6, 8] и при соударениях[12, 13] имеют каскадный хаpактеp - это
значит, что более веpоятны пеpеходы с небольшим изменением энеpгии и
pазогpетый носитель заpяда с большой веpоятностью участвует в усиле-
нии, особенно если инвеpтиpован один из пеpвых возбужденных уpовней,
или гpуппа уpовней в интеpвале энеpгий, соответствующем шагу pелакса-
ции.

Относительно большие времена жизни локализованных примесных со-
стояний позволяют ожидать значительного значения коэффициента уси-
ления на примесных переходах.

Теоретические [7, 9] и экспериментальные [14, 15, 16] исследования
долгоживущих возбужденных примесных состояний, а также эксперимен-
тальные данные о существенной населенности возбужденных примесных
состояний при фотоионизации[15, 17] и разогреве электрическим полем
[18] стимулировали интерес к поиску возможностей создания активных
сред на примесных переходах.

Однако усиление на примесных переходах было получено лишь недав-
но. Можно упомянуть усиление на переходах между состояниями мелкого
акцептора в Ge в нелинейном режиме работы p-Ge лазера на межпод-
зонных переходах горячих дырок [19, 20] и генерацию ДИК излученияна
примесных переходах в одноосно деформированном Ge при полевом разо-
греве [21, 22].

Сложность получения инвеpтиpованной заселенности пpимесных уpов-
ней связаны с быстpой pелаксацией носителей заpяда пpи взаимодействии
с акустическими фононами, котоpая стpемится установить pавновесное
pаспpеделение с темпеpатуpой фононной подсистемы. Пpи больших кон-
центpациях свободных носителей пpеобладают Оже пеpеходы, котоpые
стpемятся пpивести pаспpеделение по пpимесным уpовням в pавновесие
с подсистемой свободных носителей заpяда. Поиск новых активных сред
на примесных переходах в полупроводниках направлен на создание усло-
вий, когда населенности пpимесных состояний фоpмиpуются пpоцессами,
более быстpыми, чем pелаксация при взаимодействии с акустическими
фононами и при соударениях. Такие условия могут определяться особен-
ностями примесных спектров, в частности резонансным взаимодействием
отдельных уровней с оптическими фононами [23, 24, 25], и замедлением
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релаксационных переходов на акустических фононах из-за ограничений,
связанных с законами сохранения [7, 9]. Дополнительные перспективы ак-
тивных сред на примесных переходах открываются при использовании
активно исследуемых в последнее время δ-легированных гетероструктур
[A9, A11, A13, A17, A19], поскольку они предоставляют возможности из-
менения ряда параметров примесных состояний, которые в объҷмном по-
лупроводнике остаются фиксированными при заданном типе примеси. В
частности, на время жизни примесных состояний в гетероструктурах с
дельта-легированными барьерами может влиять туннелирование в кван-
товую яму, которое зависит от спектра двумерных подзон [A20].

Настоящая диссертация посвящена расчету неравновесных распреде-
лений носителей заряда по примесным состояниям, анализу условий по-
лучения инверсии населенностей и усиления излучения на переходах с воз-
бужденных примесных состояний.

Следует отметить, что расчет неравновесных населенностей примес-
ных состояний является относительно новой задачей. Это связано с тем,
что исторически интерес исследователей в основном был сосредоточен на
эффектах, связанных с свободными носителями заряда, примесные состо-
яния рассматривались в основном с точки зрения их влияния на концен-
трацию и распределение свободных носителей.

Процессы, формирующие неравновесную населенность возбужденных
примесных состояний, впервые рассматривались в связи с анализом ско-
рости каскадного захвата на притягивающие кулоновские центры [6, 7, 8].
Интерес к населенности возбужденных примесных состояний [12, 26, 13]
привлекли также эффекты гистерезиса [12], отрицательной фотопроводи-
мости [27], отрицательной дифференциальной проводимости, нелинейных
осцилляций [28] и хаоса [29], наблюдаемые в пороговых электрических
полях и связанные с особенностями ударной ионизации возбужденных со-
стояний.

Можно выделить два основных подхода, которые использовались для
описания влияния возбужденных состояний на рекомбинацию и иониза-
цию. В первом случае переходы по верхним возбужденным состояниям
рассматривались квазиклассически и влияние дискретности спектра на
захват не учитывалось [6, 8]. Второй подход состоит в описании насе-
ленностей возбужденных примесных состояний с помощью уравнений ба-
ланса, причем число рассматриваемых уровней произвольно ограничено и
не учитываются верхние возбужденные состояния [12, 26, 13, 30]. Расчет
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распределения носителей по примесным уровням, вообще говоря, требует
учета переходов между любой парой этих состояний. Для расчета волно-
вых функций примесных состояний в большинстве случаев применяется
вариационный метод [31, 32, 33, 34]. Матричные элементы переходов меж-
ду примесными уровнями, которые использовались для расчета захвата с
излучением фононов и ударной ионизации, рассчитывались в модели изо-
тропного параболического закона дисперсии [7, 35, 36]. Реальная струк-
тура зон в полупроводниках учитывалась при расчете лишь отдельных
матричных элементов переходов [9, 37, 39, 40].

В настоящей работе развит метод, который позволяет рассчитывать на-
селенности примесных состояний с учетом переходов по всей лестнице при-
месных уровней [A12]. При этом число матричных элементов переходов,
необходимых для расчета населенности возбужденных примесных состоя-
ний, ограничивается на основе анализа вероятностей различных марш-
рутов переходов носителей заряда. Этот метод дает самосогласованное
описание населенностей состояний дискретного и непрерывного спектра.
Для анализа неравновесных распределений по примесным состояниям при
оптическом возбуждении и полевом разогреве были проведены расчеты
скорости рекомбинации с излучением оптических фононов на возбужден-
ные водородоподобные состояния, времен жизни долгоживущих состояний
в кремнии. Проведенные расчеты способствовали пониманию примесных
эффектов в лазерах на горячих дырках германия, явились вкладом в со-
здание лазеров на основе примесных переходов в Si:P, Si:Bi.

Цель работы
Исследования напpавлены на поиск новых активных сpед, основанных

на пpимесных пеpеходах. Поиск возможностей усиления на пpимесных пе-
pеходах пpедполагает исследование состояний мелких пpимесных центpов
в полупpоводниках и полупpоводниковых стpуктуpах, анализ пpоцессов,
фоpмиpующих неpавновесную заселенность пpимесных уpовней в услови-
ях pазогpева носителей заpяда электpическим полем и пpи фотовозбуж-
дении, развитие метода расчета неравновесных населенностей пpимесных
состояний, расчет матричных элементов пеpеходов в пpимесном спектpе
и анализ условий получения инверсии населенностей и усиления на внут-
рицентровых переходах.

Научная новизна
1. Развит метод расчета стационарных неравновесных населенностей

возбужденных примесных состояний, основанный на анализе вероятностей
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различных маршрутов носителей заряда по примесным уровням, позво-
ляющий согласованно описывать населенности состояний дискретного и
непрерывного спектра, учитывая переходы по всей лестнице примесных
состояний.

2. Впервые рассчитана скорость рекомбинации при излучении оптиче-
ских фононов на возбужденные состояния водородоподобного примесного
центра. Теоретически обоснован эффект аномально большой заселенности
примесных состояний при разогреве свободных носителей электрическим
полем до энергий порядка энергии оптического фонона.

4. Предложен механизм инверсии населенностей и усиления на примес-
ных переходах в нелинейном режиме генерации p-Ge лазера на межпод-
зонных переходах горячих дырок, основанный на рекомбинации с излуче-
нием оптических фононов и преимущественной фотоионизации основного
состояния лазерным излучением.

5. Впервые получены вероятности переходов при взаимодействии с фо-
нонами между состояниями мелких донорных центров с учетом многодо-
линности зоны проводимости, включающие как внутридолинные, так и
междолинные переходы. Показано, что вклады междолинных и внутридо-
линных переходов не интерферируют в пределах применимости приближе-
ния эффективных масс для примесных состояний. Установлено, что меж-
долинные переходы между примесными состояниями преобладают над
внутридолинными, если различие волнового вектора фонона и междолин-
ного волнового вектора не превышает локализацию огибающей волновой
функции для отдельной долины в пространстве волновых векторов, и при-
водят к существенному уменьшению времени жизни доолгоживущего до-
норного состояния 2p0 кремнии.

6. Впервые проведен расчет населенностей возбужденных примесных
состояний при фотоионизации с учетом особенностей релаксации, связан-
ных с наличием долгоживущего состояния 2p0 в Si:P, и с резонансным
взаимодействием состояний 2p0 и 2s в Si:Bi с оптическими фононами, и
анализ условий инверсии и усиления на примесных переходах в этих ма-
териалах.

Практическая значимость
Проведенные в данной работе теоретические исследования способство-

вали развитию и созданию новых источников излучения дальнего инфра-
красного диапазона:

– исследования примесных эффектов в p-Ge лазере позволили обосно-
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вать оптимальный выбор типа легирующей примеси, что способствовало
улучшению характеристик лазера;

– расчеты населенностей возбужденных донорных состояний в крем-
нии при фотоионизации явились вкладом в создание новых источников
терагерцового излучения, основанных на примесных переходах в Si:Bi и
Si:P.

Основные положения, выносимые на защиту
1. Вероятностное описание стационарного распределения носителей за-

ряда по примесным уровням и описания с помощью уравнений баланса
эквивалентны. Использование населенностей, рассчитанных вероятност-
ным методом в качестве граничного условия для уравнения Больцмана,
позволяет описывать населенности состояний дискретного и непрерывного
спектра согласованно.

2. Рекомбинация с излучением оптических фононов на уровни водоро-
доподобного примесного центра в условиях разогрева свободных носите-
лей до энергий порядка энергии оптического фонона может приводить к
их аномально большой населенности.

3. Поглощение на примесных переходах может существенно влиять на
коэффициент усиления лазера на межподзонных переходах горячих ды-
рок германия. Оптимальные энергии ионизации легирующей примеси для
p-Ge лазера лежат в промежутке между максимальной энергией фотона
излучения на межподзонных переходах и энергией ионизации, при кото-
рой становится существенным рассеяние легких дырок на нейтральных
примесных центрах.

4. Рекомбинация с излучением оптических фононов и преимуществен-
ная фотоионизация основного состояния лазерным излучением может при-
водить к инверсии населенностей и усилению излучения на примесных
переходах, соответствующих линиям C и E, в нелинейном режиме Ge:Ga
лазера.

5. Междолинные переходы при взаимодействии с фононами могут су-
щественно влиять на населенность примесных состояний. Междолинные
переходы преобладают над внутридолинными, если различие волнового
вектора фонона и междолинного фолнового вектора не превышает лока-
лизацию огибающей волновой функции для отдельной долины в простран-
стве волновых векторов, и существенно уменьшают время жизни донор-
ного состояния 2p0 в кремнии.

6. Возможно получение инверсии населенностей и усиления в Si:P на
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переходах с долгоживущего состояния 2p0 на отщепленные состояния 1s(E, T )
при фотоионизации. Увеличение компенсации при сохранении числа ак-
тивных центров приводит к уменьшению поглощения D−-центров и умень-
шению порога генерации.

7. Резонансное взаимодействие с оптическими междолинными фонона-
ми состояния 2s и 2p0 Si:Bi может приводить к инверсии населенностей
на примесных переходах в состояния 2s и 2p0. Преобладание однокванто-
вой релаксации с состояний 2s и 2p0 на основное состояние в Si:Bi может
приводить к малой вероятности попадания релаксирующего носителя в
состояния 1s(E, T ), к инверсии населенностей и усилению на переходах в
эти состояния при фотоионизации.

Апробация работы
Основные результаты диссертации представлялись на 1 и 3 Россий-

ских конференциях по физике полупроводников, Нижний Новгород, 1993
и Москва, 1997; 18 и 21 Международных конференциях по инфракрасным
и миллиметровым волнам (Int. Conf. on Infrared and Millimeter Waves )
Колчестер, Великобритания, 1993 и Берлин, Германия, 1996; Междуна-
родных конференциях аспирантов-физиков (European Conference for PhD
students in Physical Sciences PeH’94 и PeH’95), Монпелье, Франция, 1994 и
Ницца, Франция, 1995; 10 Международной конференции по горячим носи-
телям в полупроводниках (Nonequilibrium Carrier Dynamics in Semiconductors
HCIS-10), Берлин, Германия, 1997; 1,2 и 3 Нижегоpодских сессиях молодых
ученых, Нижний Новгород, 1996, 1997, 1998; 8 и 9 Международных кон-
ференциях по мелким примесным центрам в полупроводниках ( Shallow-
Level Centers in Semiconductors SLCS-8, SLCS-9), Монпелье, Франция, 1998
и Япония, 2000; 6 Международном симпозиуме "Наноструктуры: физика
и техника"("Nanostructures: Physics and Technology") С.-Петербург, 1998;
Международной конференции по терагерцовой спектроскопии и ее приме-
нениям (Terahertz Spectroscopy and Applications (EUROPTO-99)), Мюнхен,
Германия 1999; Всероссийском совещании "Нанофотоника Н.Новгород, 2000;
Международной школе по терагерцовым волнам (International Terahertz
Workshop), Санберг, Дания, 2000; Встрече по оптоэлектронике на основе
кремния (One day meeting on Si-based optoelectronics); Лидс, Великобр-
титания April, 2000, Совещании по физике твердого тела в Вельдховене,
Нидерланды, 18-19 декабря, 2001; VI Симпозиуме IEEE/LEOS (Benelux
Chapter), Брюссель, Бельгия, 3 декабря, 2001.

Публикации
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Основное содержание диссертации опубликовано в 13 печатных рабо-
тах в периодических журналах и 15 работах в материалах конференций.

Личный вклад автора в получение результатов
Соискатель принимал участие в постановке и решении задач, обработ-

ке и обсуждении результатов. Теоретические расчеты, представленные в
перечисленных работах, кроме работ [A11] и [A20], выполнены соискате-
лем. В работах [A1] – [A3] вклад автора определяющий с точки зрения
предложенного механизма инверсии населенностей и проведенного расче-
та; вклад соискателя в работы [A4] – [A9], [A11] – [A28] равноценный; в ра-
боте [A11] расчеты выполнялись совместно с Н.А. Бекиным; работы [A5],
[A10] написаны без соавторов; в работе [A20] вклад соискателя определя-
ющий в постановку задачи и ее решение, расчеты выполнялись совместно
с соавтором.

Объем и структура диссертации
Диссертация состоит из введения, четырех глав, заключения и двух

приложений. Общий объем диссертации составляет 124 страниц, включая
32 рисунка. Список литературы содержит 91 наименование.

Содержание работы
Во введении выполнен краткий обзор существующих источников сти-

мулированного излучения в дальней инфракрасной области и обзор тео-
ретических и экспериментальных результатов, касающихся неравновесных
населенностей состояний мелких примесных центров в полупроводниках
и получения усиления ДИК излучения на примесных переходах.

В первой главе рассмотрены основные особенности спектра и процес-
сов, формирующих населенности возбужденных состояний мелких при-
месных центров с точки зрения возможностей получения инверсии насе-
ленностей и усиления излучения на примесных переходах. Изложен ве-
роятностный метод расчета неравновесных населенностей возбужденных
примесных состояний. В разделе 1.1 представлены уравнения, описыва-
ющие спектр состояний мелких примесных центров, дан краткий обзор
методов, применяемых для их решения и обсуждаются основные особен-
ности спектров. В разделе 1.2 обсуждается отличие равновесной функ-
ции распределения по возбужденным примесным состояниям и состояни-
ям континуума. В разделе 1.3 сделан обзор основных работ по расчетам
переходов по состояниям мелких примесных центров при взаимодействии
с фотонами (раздел 1.3.1), акустическими (раздел 1.3.2) и оптическими (
1.3.3) фононами и свободными носителями заряда (1.3.4), рассматривает-
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ся их роль в формировании неравновесной населенности примесных со-
стояний. Отмечено, что основные процессы, формирующие населенность
возбужденных примесных состояний, носят каскадный характер.

В разделе 1.4 изложен вероятностный метод расчета населенностей
примесных уровней. Продемонстрирована возможность согласованного опи-
сания состояний дискретного и непрерывного спектров с использованием
вероятностного описания для нижних возбужденных уровней и квазиклас-
сического описания для верхних возбужденных состояний. В разделе 1.4.1
приведены уравнения, описывающие вероятности различных маршрутов
носителей заряда по лестнице возбужденных примесных состояний, и по-
казана эквивалентность системы уравнений для вероятностей и системы
уравнений баланса для стационарных населенностей уровней. В разделе
1.4.2 приводятся уравнения, описывающие распределение по верхним воз-
бужденным состояниям в квазиклассическом приближении. Показано, что
граничные условия для квазиклассической функции распределения, по-
лученные с помошью вероятностного метода, позволяют учесть влияние
переходов по нижним примесным состояниям на распределение в квази-
непрерывном спектре и континууме.

В главе 2 приведены результаты расчетов примесных эффектов в p-
Ge лазере на межподзонных переходах горячих дырок. В разделе 2.1 об-
суждаются модель и основные предположения, используемые при расчете
примесных эффектов в p-Ge лазере. В разделах 2.2.1-2.2.3 приведены ре-
зультаты расчетов рекомбинации с излучением оптических фононов на
состояния водородоподобного центра в квазиклассическом приближении,
в приближении Блоховских волн для состояний свободных носителей и
с учетом рассеяния свободных носителей на примесном потенциале. Ре-
зультаты сравниваются с существующими расчетами рекомбинации с из-
лучением оптических фононов на основное состояние водородоподобного
центра. В разделе 2.3 приведены результаты расчета каскадной ударной
ионизации. В разделе 2.4 обсуждаются результаты расчета населенностей
примесных состояний в Ge:Ga лазере. Рассматривается влияние излучения
на межподзонных переходах горячих дырок на населенность примесных
состояний. Показано, что при разогреве носителей до энергий порядка оп-
тического фонона населенность примесных состояний аномально велика
благодаря рекомбинации при спонтанном излучении оптических фононов.
Показано, что при интенсивности лазерного излучения, близкой к насыще-
нию, эффективная фотоионизация основного примесного состояния при-
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водит к инверсии населенностей и дополнительному усилению на примес-
ных переходах. В разделе 2.5 на основе расчетов примесных эффектов
в Ge:Ga лазере дается интерпретация таких экспериментальных результа-
тов, как увеличение тока при развитии лазерного излучения, наличие дис-
кретных линий E и C в спектре излучения лазера, соотношение областей
генерации и динамика развития излучения в линиях и в высокочастот-
ной части спектра. В разделе 2.6 обсуждается влияние типа легирующей
примеси на работу p-Ge лазера. Показано, что увеличение энергии иони-
зации приводит, с одной стороны, к уменьшению примесного поглощения,
а с другой стороны, к увеличению населенности основного состояния и,
соответственно, увеличению частоты рассеяния на нейтральных центрах.
Обсуждается оптимальный выбор легирующей примеси.

В главе 3 приведены результаты исследования инверсии населенностей
и усиления на примесных переходах в кремнии, легированном фосфором,
при оптической накачке. В разделе 3.1 приведен расчет времени жизни
долгоживущих состояний в Si:P при взаимодействии с акустическими фо-
нонами с учетом многодолинности зоны проводимости кремния. Показано,
что в пределах применимости метода эффективных масс интерференци-
ей внутри и междолинных переходов можно пренебречь. В разделе 3.1.1
рассчитаны скорости внутридолинной релаксации с уровней 2p0 и 1s(E),
которые составляют соответственно 7 × 107 c−1 и 2 × 1010 c−1. Показа-
но, что внутридолинная релаксация с состояния 1s(T ) в рамках теории
эффективных масс запрещена. В разделе 3.1.2 показано, что междолин-
ные переходы приводят к существенному сокращению времени жизни со-
стояний 2p0, 1s(E), 1s(T ) в Si:P (соответствующие скорости релаксации
1.8 ÷ 5 × 109 c−1, 2.8 ÷ 3.6 × 1010 c−1, 4.1 ÷ 4.1 × 1010 c−1 для спектров
фононов, приведенных в [66, 84, 85]. В разделе 3.1.3 обсуждается роль
междолинных фононов во внутрицентровой релаксации. Утверждается,
что междолинные переходы преобладают над внутридолинными в случае,
когда волновой вектор фонона q превышает неопределенность волнового
вектора a−1

n в примесном состоянии n, и, с другой стороны, отличается
от разности волновых векторов Ki,j соответствующих долин i и j на ве-
личину, меньшую неопределенности волнового вектора в локализованном
состоянии.

В разделе 3.2 дается расчет населенностей примесных состояний Si:P
в условиях оптической накачки CO2 лазером. В разделе 3.2.1 приводится
расчет населенностей нижних примесных состояний вероятностным ме-
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тодом. Показано, что при низких температурах решетки, когда тепловое
возбуждение несущественно, образуется инверсия населенностей на пере-
ходах 2p0 → 1s(E, T ). В разделе 3.2.2 описывается расчет населенностей
верхних возбужденных состояний в квазиклассическом приближении. В
разделе 3.2.3 обсуждается расчет концентрации D−-центров и свободных
носителей. В разделе 3.2.4 приводятся результаты расчета распределения
носителей заряда и усиления на примесных переходах в зависимости от
интенсивности накачки. Сравниваются результаты, полученные в одно-
долинном приближении и с учетом междолинных переходов. В разделе
3.2.4 исследуется влияние на усиление в Si:P поглощения, связанного с
D−-центрами при разных уровнях компенсации. В разделе 3.3 экспери-
ментальные результаты по наблюдению стимулированного излучения на
переходах с долгоживущего 2p0 состояния в Si:P при накачке CO2 лазе-
ром сравниваются с результатами расчетов. Рассматриваются перспекти-
вы развития источников излучения на базе Si:P.

В главе 4 приводятся основные результаты исследования инверсии на-
селенностей и усиления на переходах по донорным состояний кремния,
легированного висмутом, при оптической накачке. Раздел 4.1 посвящен ис-
следованию инверсии на переходах в состояния 2p0 и 2s с верхних возбуж-
денных состояний и из зоны проводимости. В разделе 4.1.1 рассматривает-
ся расчет распределения по верхним возбужденным состояниям в рамках
квазиклассического описания. В разделе 4.1.2 ставится граничное условие
для функции распределения, которое позволяет учесть влияние быстрой
релаксации с состояния 2s при резонансном взаимодействии с оптически-
ми междолинными фононами на распределение носителей заряда по верх-
ним возбужденным состояниям. Приводится решение уравнения Фоккера-
Планка, описывающего квазиклассическую функцию распределения, удо-
влетворяющее этому граничному условию. В разделе 4.1.3 приводятся ре-
зультаты расчета распределения по верхним примесным состояниям при
накачке CO2 лазером. Показано, что резонансное взаимодействие состоя-
ний 2p0 и 2s с междолинными оптическими фононами может приводить к
инверсной населенности на переходах в эти состояния с верхних возбуж-
денных уровней при температуре решетки вплоть до азотной. В разделе
4.1.4 обсуждается возможность усиления на переходах в состояния 2p0 и
2s и влияние поглощения D−-центров. В разделе 4.2 рассматривается ин-
версия населенностей на переходах в состояния 1s. Населенности нижних
примесных уровней рассчитываются вероятностным методом. Показано,
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что резонансное взаимодействие состояния 2p0 с оптическими фононами
может приводить к инверсии населенностей на переходах в отщепленные
состояния 1s(E, T ), в которые попадает лишь малая часть релаксирую-
щих носителей из-за большой вероятности прямого перехода 2p0 → 1s(A).
В разделе 4.3 Обсуждаются результаты экспериментов по получению уси-
ления на примесных переходах в Si:Bi. Сравниваются результаты расчетов
и экспериментально наблюдаемого усиления на переходах 2p± → 1s(E).

В Приложении 1 приводится вывод выражений для вероятностей пе-
реходов между водородоподобными уровнями при взаимодействии с аку-
стическими фононами в дифференциальной форме.

В Приложении 2 приводится вывод средней вероятности перехода с
вырожденного уровня в обоснование однодолинной модели для описания
населенностей вырожденных донорных состояний.

В заключении приведены основные результаты диссертации.
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Глава 1

Населенности состояний мелкого

примесного центра

1.1 Структура спектра мелких примесных цен-

тров
Мелкий примесный центр — это примесный атом, у которого число ва-
лентных электронов отличается от атома, который он замещает в кристал-
лической решетке, на единицу. На расстояниях больших по сравнению с
постоянной решетки и малых по сравнению с Дебаевским радиусом такой
центр создает притягивающий Кулоновский потенциал

V (r) = −e2/εr (1.1)

где e – заряд электрона, ε – диэлектрическая проницаемость среды. По-
скольку обычно радиус локализации состояний мелких примесных цен-
тров существенно превышает постоянные решетки, а частота, соответ-
ствующая энергии ионизации, меньше частот, характерных для частотной
зависимости диэлектрической проницаемости, обычно для расчета состо-
яний мелких примесных центров используется статическое значение ди-
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электрической проницаемости, и применим метод эффективных масс (см.,
например, [11, 10]).

Уравнения метода эффективных масс для состояний, создаваемых Ку-
лоновским центром вблизи экстремума вырожденной зоны [41]:

{T(−i∇) + V (r)I}Φ(r) = EΦ(r) (1.2)

Где T(k) – матрица, содержащая члены квадратичные по k, порядок ко-
торой равен кратности вырождения ближайшей зоны, I – единичная мат-
рица того же порядка, Φ – вектор-столбец огибающих функций метода
эффективных масс. Диагонализованная матрица T(k) определяется зако-
ном дисперсии (зависимость энергии от волнового вектора) вблизи дна
зоны. Волновая функция примесного состояния в этом приближении яв-
ляется суммой произведений Блоховских функций ψn вырожденных зон
вблизи экстремума и соответствующих им огибающих Φn:

φ(r) =
∑
n

Φn(r)ψn(r), (1.3)

В случае зоны с эквивалентными экстремумами в различных точках
kj зоны Бриллюэна система уравнений эффективных масс для мелких
примесных состояний [42]:

{Tj(−i∇) + V (r)}Φj(r) = EΦj(r), (1.4)

где Tj(k) – зависимость энергии от волнового вектора вблизи экстремума
j долины, волновая функция примесного состояния:

φ(r) =
∑

j

CjΦj(r)ψn,j(r), (1.5)

где ψn,j(r) – Блоховская функция дна j долины n зоны. Если симметрия
кристаллической решетки с примесным ионом ниже симметрии уравнений
эффективных масс, коэффициенты Cj в (1.4) не произвольны, а соответ-
ствуют неприводимым представлениям группы симметрии кристалла.

В случае простой зоны с квадратичным изотропным законом диспер-
сии огибающие метода эффективных масс подобны волновым функциям
состояний атома водорода с Боровским радиусом aB = h̄2ε/m∗e2, где m∗ –
эффективная масса. Спектр состояний мелкого примесного центра в этом
случае:

En = EBn−2 EB =
e4m∗

2ε2h̄2 (1.6)
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Плотность локализованных состояний водородоподобного центра с учетом
вырождения уровней g(n) = n2 растет с уменьшением энергии ионизации
∝ |En|−5/2:

ρloc =
g(n)∣∣∣dE

dn

∣∣∣
=

E
3/2
B

2|En|5/2
(1.7)

В случае более сложных законов дисперсии уравнения метода эффектив-
ных масс обычно не удается решить точно и для решения применяется
вариационный метод. Волновые функции и энергии состояний кулонов-
ских центров в случае вырожденной зоны рассчитывались вариационным
методом [31, 32, 33, 34]. Численные невариационные решения удалось по-
лучить для валентной зоны германия в сферически симметричном при-
ближении методом прямого численного решения системы обыкновенных
дифференциальных уравнений для радиальных функций путем переноса
условия ограниченности из особых точек [39, 40], и методом решения инте-
грального уравнения для волновой функции в импульсном представлении
[43]. Состояния в случае эквивалентных эллипсоидальных долин рассчи-
тывались вариационными методами в работах [42, 44]. Квазистационарные
примесные состояния в разрешенной зоне или резонансные состояния опи-
сываются с помощью методов теории рассеяния [45, 46], которые приме-
нительно к физике полупроводников были развиты в работах [47, 48, 49].

На расстояниях порядка постоянной решетки от примесного иона по-
тенциал отличается от Кулоновского и зависит от химической природы
примеси. Это приводит к химическому сдвигу энергии ионизации EI наи-
более локализованного основного состояния мелких примесных центров.
Существует ряд попыток расчета эффекта центральной ячейки [10]. Ме-
тод дельта-потенциала (см., например, [50]), основанный на малости посто-
янной решетки по сравнению с радиусом локализации, позволяет учесть
влияние потенциала центральной ячейки на волновую функцию на рас-
стояниях больших по сравнению с постоянной решетки в рамках метода
эффективных масс. Величина дельта-потенциала определяется в соответ-
ствии с экспериментально наблюдаемой энергией ионизации. Расчет вол-
новых функций на меньших расстояниях от центра выходит за рамки ме-
тода эффективных масс и требует знания деталей потенциала центральной
ячейки. До настоящего времени эта задача не решена.

Асимптотическое поведение огибающей волновой функции Φ(r) при
больших r, где потенциал центра мал по сравнению с энергией ионизации
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Ei в соответствии с [51], получается решением уравнения эффективных
масс для отрицательных энергий при нулевом потенциале и, таким обра-
зом, не зависит от вида примесного потенциала и определяется энерги-
ей ионизации состояния и законом дисперсии в зоне. Радиальная зависи-
мость:

Φ(r) ∝ exp (−r/a), a =
h̄√

2m∗|Ei|
(1.8)

Основные особенности плотности состояний спектра возбужденных состо-
яний мелких примесных центров можно проследить, используя квазиклас-
сическое приближение, которое в соответствии с принципом соответствия
Бора-Зоммерфельда хорошо описывает возбужденные состояния кулонов-
ского центра. Условие применимости квазиклассического описания заклю-
чается в малости изменения потенциала на масштабах длины волны ча-
стицы. В случае кулоновского потенциала условия применимости квази-
классического приближения [52, стр. 218-219]: Ei ¿ EB и aB ¿ r. В pам-
ках этого пpиближения плотность ρ̃(E) возбужденных состояний и состоя-
ний континуума можно описывать непpеpывной функцией полной энеpгии
E = E + V (r) (E – кинетрическая энергия носителя заряда, V (r) – потен-
циальная энергия в поле притягивающих центров (рис. 1), и получается
при усреднении плотности состояний свободных носителей заряда ρ(E) в
слое фазового пространства с постоянной полной энергией:

ρ̃(E) =
1

V

∫

V
ρ(E)δ(E − E − V (r))dEdr (1.9)

На рис. 2 представлена квазиклассическая плотность состояний в поле
притягивающих центров в приближении равномерного распределения за-
ряженных центров в объеме кристалла с концентрацией N+ и квадратич-
ного изотропного закона дисперсии. В области энергий, где орбиты состо-
яний не перекрываются E < EN = −e2(4N+/3π)1/3/ε, квазиклассическая
плотность состояний пропорциональна плотности локализованных состо-
яний кулоновского центра (1.7) вблизи невырожденной изотропной зоны
с эффективной массой равной массе плотности состояний: ρ̃(E) = ρlocN

+.
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1.2 Равновесные населенности примесных со-

стояний
Равновесная вероятность заполнения примесных состояний определяется
распределением Гиббса для состояний термодинамической системы, кото-
рая может обмениваться с резервуаром частицами и энергией.

Вероятность найти систему в состоянии с числом частиц n и энергией
E пропорциональна Фактору Гиббса exp

(
nµ−E

T

)
, где µ –химический по-

тенциал T – температура. Если выбрать в качестве системы совокупность
локализованных состояний примесного центра, то вероятность заполне-
ния состояния i с энергией Ei, Fi = exp

(
µ−Ei

T

)
/Z. Поскольку лишь один

носитель заряда может находиться в одном из состояний центра, то ста-
тистическая сумма Z =

∑
j

exp
(

µ−Ej

T

)
+ 1, где суммирование охватывает

состояния центра [53].

Fi =
exp

(
µ−Ei

T

)

∑
j

exp
(

µ−Ej

T

)
+ 1

(1.10)

Таким образом, равновесное распределение по примесным состояниям от-
личается от распределения Ферми F (E) свободных носителей заряда. Раз-
личие связано с тем, что заполнения различных локализованных состоя-
ний одного примесного центра не являются независимыми событиями. Ве-
роятность заполнения при переходе от локализованных состояний к кон-
тинууму (Ei → 0) увеличивается скачком:

F (E = 0)

Fi

=

∑
j

exp
(

µ−Ej

T

)
+ 1

exp
(

µ
T

)
+ 1

(1.11)

При этом отношение вероятности заполнения состояния к вероятности
найти его свободным не испытывает скачка. Поэтому скачок вероятно-
сти заполнения не приводит к усилению на оптических переходах между
локализованными и свободными состояниями, так как компенсируется со-
ответствующим соотношением числа конечных состояний переходов. Дей-
ствительно, коэффициент усиления на переходах между локализованными
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состоянием i и состоянием континуума k, с энергией E:

αk→i = σi→k

{
F (E)N+ − FiNI(1− F (E))

}
, (1.12)

где σi→k – сечение перехода, NI – концентрация основной примеси. Дей-
ствительно, используя (1.10), получаем для числа свободных примесных
состояний, которое равно концентрации заряженных центров:

N+ = NI


1−∑

j

Fj


 =

NI

1 +
∑
j

exp
(

µ−Ej

T

) , (1.13)

Поскольку 1−F (E) = 1/
(
1 + exp

(
µ−E

T

))
, получаем, что в равновесии для

состояний вблизи E = 0 F (E)/(1 − F (E)) = FiNI/N
+ и αk→i = 0, как и

следовало ожидать.

1.3 Пpоцессы, фоpмиpующие неpавновесные

населенности пpимесных состояний
Неpавновесные населенности пpимесных состояний фоpмиpуются пpоцес-
сами взаимодействия с акустическими и оптическими фононами, свобод-
ными носителями заpяда и фотонами.

1.3.1 Оптические переходы

Оптические переходы по примесным состояниям рассчитывались в рабо-
тах [40, 34] Рассчитанные спектры возбужденных состояний хорошо соот-
ветствуют наблюдаемым положениям примесных линий в спектрах погло-
щения [11]. Однако волновые функции, полученные вариационным мето-
дом, не позволяют достигнуть большой точности в определении матрич-
ных элементов оптических переходов [10].

Поскольку вероятности переходов по примесным состояниям при спон-
танном излучении фотонов на несколько порядков меньше, чем вероятно-
сти переходов из-за взаимодействия с акустическими фононами [7, 54],
только оптические переходы, индуцированные мощным потоком фотонов,
могут существенно влиять на населенность примесных состояний.
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1.3.2 Взаимодействие с акустическими фононами

Переходы по состояниям мелких примесных центров при взаимодействии
носителей заряда с акустическими фононами рассматривались до сих пор,
в основном, в связи с теорией каскадного захвата с излучением акусти-
ческих фононов. Впервые модель каскадного захвата была предложена
Лэксом [6], и развита затем в работах [7, 8]. Скорость каскадного захвата
при взаимодействии с акустическими фононами существенно превышает
скорость захвата при одноквантовых переходах [55] и хорошо объясняет
экспериментально наблюдаемые времена жизни неравновесных носителей
в большом диапазоне температур и концентраций [53]. Существенная насе-
ленность возбужденных примесных состояний в рамках каскадного захва-
та также подтверждена экспериментально [15, 56]. В каскадном захвате
при взаимодействии с акустическими фононами основную роль играют
высоковозбужденные уровни с энергией Ei < T . При условии T ¿ EB

и если расстояние между уровнями не превышает характерный шаг фо-
нонной релаксации, переходы между ними можно рассматривать квази-
классически, предполагая, что в любой точке орбиты, соответствующей
связанному состоянию, вероятность излучения фонона такая же, как и у
свободного носителя с энергией, равной кинетической энергии связанно-
го носителя. Квазиклассическое выражение для вероятности испускания
(поглощения) фонона с энергией в единичном интервале энергий вблизи v
(−v) для носителя с примесного уровня E [8]:

w(E, v) =
29
√

2

3π

S

l0

√
m∗S2E5/2v2

((v + 2m∗S2)2 + 8EmS2)3 (1− exp(−v/kT ))
, (1.14)

где ρc – плотность кристалла S – скорость звука, l0 = πh̄4ρc/2m
∗3Ξ2, Ξ

–константа акустического деформационного потенциала. При E À m∗S2

характерная энергия излучаемого фонона v =
√

8EmS2. Уменьшение ве-
роятности перехода с меньшим изменением энергии связано с уменьшени-
ем числа соответствующих фононных мод. Уменьшение вероятности пере-
ходов с излучением более энергичных фононов связано с законом сохра-
нения импульса: действительно, волновой вектор таких фононов q превы-
шает неопределенность волнового вектора a−1 соответствующих состоя-
ний. Плотность состояний кулоновских центров неограниченно растет с
уменьшением энергии ионизации в соответствии с (1.7), поэтому релакса-
ция по верхним возбужденным состояниям идет с шагом, превышающим
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расстояние между соседними уровнями dE пока dE <
√

8EmS2. Нижние
возбужденные состояния разделены большим энергетическим интервалом
dE >

√
8EmS2, что соответствует qa/2 > 1. Квазиклассическое прибли-

жение не годится для расчета переходов по таким состояниям.
Вероятности переходов между водородоподобными уровнями в случае

сферически симметричного закона дисперсии в приближении qa À 1 были
рассчитаны в работе [7] и затем уточнены в работе [9] . Для уровней s-типа
было получено выражение:

Wn,n′ =
64Ξ2

πh̄ρcS2a2
B

1

(nn′)3(qaB)5
, qaB =

EIaB

h̄S
(n−2 − n′−2), (1.15)

Где n и n′ – номера водородоподобных уровней. В настоящей работе полу-
чено выражение в дифференциальной форме для вероятностей переходов
между водородоподобными уровнями (n, l, m) для произвольных qa (см.
Приложение 1). Вероятность переходов быстро спадает с ростом qa, при
этом преобладают переходы между соседними уровнями. В работе [9] по-
казано, что при qa À 1 вероятности переходов сильно зависят от мелко-
масштабных деталей волновых функций. В работе [7] показано, при боль-
ших qaB вероятность перехода с ростом орбитальных квантовых чисел l,
l′ уменьшается как (qaB)2(l+l′). Сильная зависимость вероятности перехо-
дов с излучением акустических фононов от вида волновой функции при
qaB >> 1 приводит к тому, что оценки в рамках водородоподобной моде-
ли плохо описывают релаксацию по нижним возбужденным состояниям в
случае более сложных законов дисперсии. Расчеты вероятностей перехо-
дов при взаимодействии с акустическими фононами для состояний мелких
примесных центров с учетом более сложного закона дисперсии свободных
носителей заряда очень немногочисленны. А именно, были рассчитаны
лишь времена жизни возбужденных состояний мелких акцепторов [9] и
доноров [37] в германии с учетом вырожденного закона дисперсии валент-
ной зоны и многодолинности зоны проводимости. В данной работе прове-
ден расчет времени жизни долгоживущего состояния 2p0 в кремнии (глава
3), в связи с исследованием инверсии на примесных состояниях Si:P при
оптическом возбуждении. Влияние междолинных переходов (см. раздел
3.1.2) на распределение носителей заряда по примесным уровням до сих
пор не учитывалось.
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1.3.3 Взаимодействие с оптическими фононами

Энергия оптических фононов часто превышает энергию ионизации мелко-
го примесного центра. В этом случае оптические фононы могут приводить
к прямой рекомбинации на примесные уровни. Этот канал рекомбинации
становится существенным при наличии примесных уровней с энергией свя-
зи Ei = h̄ω0 − kTeff , где Teff – эффективная электронная температура.
Если это условие не выполняется, скорость рекомбинации с излучением
оптических фононов все же может превысить скорость каскадной реком-
бинации при взаимодействии с акустическими фононами при больших кон-
центрациях центров, поскольку в захвате с излучением оптических фоно-
нов могут участвовать более локализованные состояния [35]. Это связано
с тем, что орбиты соседних центров, существенные для каскадного захва-
та, имеют больший радиус и перекрываются при меньших концентрациях,
чем орбиты, на которые идет захват с излучением оптических фононов.
Рекомбинация при спонтанном излучении оптических фононов и связан-
ные с ней примесные эффекты в p-Ge лазере на межподзонных переходах
горячих дырках рассматривается в главе 2. Если энергия ионизации боль-
ше энергии оптического фонона, возможно резонансное взаимодействие с
оптическими фононами в случае близости энергии оптического фонона к
энергии примесного перехода. Такое явление было экспериментально об-
наружено в Si:Bi, Si:Ga [24] и теоретически исследовано в работе [25]. Ин-
версная заселенность примесных состояний при оптическом возбуждении,
связанная с опустошением состояния, резонансно взаимодействующего с
оптическими фононами, рассматривается в главе 4.

1.3.4 Взаимодействие с свободными носителями за-

ряда

При больших концентрациях свободных носителей заряда возрастает роль
ударных процессов в формировании населенностей примесных состояний.

В работах [57, 58, 59] расчет скорости прямой ударной ионизации и
рекомбинации для водородоподобных состояний проводился с использо-
ванием Блоховских функций для состояний свободных носителей. В [57]
расчет проводился в приближении Teff ¿ EI , а в [58, 59] – в приближении
Teff À EI . Сечения ударной ионизации, рассчитанные в [57, 58, 59] моно-
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тонно возрастают с ростом энергии, в то время как сечения, рассчитанные
в работах [36, 60] имеют максимум вблизи порога ионизации. В работе
[36] это различие объясняется ролью рассеяния ионизованных носителей
на потенциале примеси, которое не учитывалось в работах [57, 58, 59] и
утверждается, что приближение Блоховских волн дает правильную оценку
скорости ионизации основного и возбужденных состояний при Teff ¿ EI ,
в противном случае оценка оказывается завышенной. Причиной завышен-
ной оценки является, по-видимому, так же и приближенное интегриро-
вание, примененное в работах [57, 58, 59], без учета спадания волновой
функции примесного состояния на масштабе изменения волновых векто-
ров, соответствующих переходу.

Вследствие трудоемкости расчета сечений ударных процессов часто ис-
пользуется феноменологическое описание для ионизации с основного со-
стояния кулоновских центров в полупроводниках [62, 28, 13] Эксперимен-
тально измеренное сечение ударной ионизации атома водорода[63] описы-
вается формулой:

σAuger(E) = 2.25 σ0(E/EI − 1)(E/EI)
−5/4, (1.16)

где σ0 является феноменологическим параметром, приблизительно рав-
ным πa2

B. Однако, это выражение не дает зависимости скорости ударной
ионизации от энергии связи уровня.

В работе [12] при исследовании явления гистерезиса вольт-амперной
характеристики в пороговом режиме, связанного с ударной ионизацией
возбужденных примесных состояний, для анализа последней используют-
ся сечения ионизации и возбуждения для атома водорода [60]. В послед-
ней работе используется Борновское приближение, которое предполагает,
что состояния ионизирующего электрона описываются плоскими волнами,
связанного — состояниями атома водорода, а ионизованного — Кулонов-
ской волновой функцией. Влияние обменных процессов и экранирования
кулоновского потенциала в [60] не рассматривалось. При этом сечения
ударных переходов между состояниями i и j выражаются через Форм-
факторы переходов Fi,j(k):

σAuger
i,j =

8π

a2
Bk2

0

k0+k1∫

k0−k1

|Fi,j(k)|2k−3 dk, Fi,j(k) =
∫

Φ∗
i (r)e

ikzΦj(r) dr,

(1.17)
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где k0 и k1 - начальный и конечный волновые вектора свободного носителя
заряда, удовлетворяющие закону сохранения энергии.

В соответствии с [57], для Оже переходов по примесным состояниям
при неупругом рассеянии основных носителей вклады прямых и обменных
процессов в скорости переходов для столкновения частиц с одинаковыми
спинами близки по величине и существенно превышают интерференцион-
ное слагаемое в матричном элементе и вклад столкновений частиц с раз-
личными спинами. Это означает, что вероятности таких переходов близки
к расчитанным в пренебрежении обменными эффектами. Экранирование
кулоновского потенциала свободными носителями заряда, в соответствии
с [57], может быть существенно лишь для переходов между с изменением
энергии порядка ∆E = h̄2/2m∗R2

d, где Rd - Дебаевский радиус. При эф-
фективной температуре носителей порядка энергии ионизации основного
состояния эта энергия составляет обычно меньше 0.1 мэВ.

Расчеты для атома водорода [60] показывают, что максимум сечения
возбуждения растет с уменьшением разности энергий уровней ∆E при-
близительно как ∆E−2. Увеличение сечений возбуждения с уменьшением
разности энергий уровней связано с большей вероятностью кулоновского
рассеяния с малым изменением импульса. Это приводит к тому, что Оже
переходы между соседними уровнями более вероятны. В работе [12, 13]
показано, что во всех случаях, когда существенна ударная ионизация, она
носит каскадный характер.

Каскадную ионизацию возбужденных состояний и каскадный захват
при соударениях удобно описывать квазиклассически [53]. Строго квази-
классический подход применим при описания ударных процессов лишь
для многозарядных центров. Квазиклассический расчет ударной реком-
бинации впервые был проведен для захвата электрона на ион в газораз-
рядной плазме [64, 65]. В работе [53] показано, что при концентрациях
свободных носителей n > 1/L0(εT/e2)2 ( L0 – длина свободного пробега
при рассеянии на акустических фононах, ε – диэлектрическая проницае-
мость, e – заряд электрона) скорость каскадного Оже захвата превышает
скорость каскадной рекомбинации при взаимодействием с акустическими
фононами.

При температуре свободных носителей Teff ≥ Ei возрастает роль удар-
ной ионизации уровней с энергией Ei. В случае, когда эффективная темпе-
ратура носителей выше температуры решетки Tl, ударная ионизация мо-
жет преобладать, в то время как захват определяется фононами. В этом
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случае, как показано в главе 1, каскадный захват может оказаться неэф-
фективным из-за быстрой ударной ионизации возбужденных состояний с
энергиями kTl ≤ Ei ≤ kTf , роль одноквантовых процессов при этом воз-
растает.

1.4 Расчет неравновесных населенностей пpи-

месных состояний
Пpи pасчете пpимесных населенностей основную тpудность пpедставля-
ет pасчет матpичных элементов пеpеходов между pазличными уpовнями
пpи взаимодействии с pазличными возмущениями. Основные процессы,
формирующие населенность примесных состояний — переходы при взаи-
модействии с акустическими фононами и при соударениях, рассмотренные
выше, носят каскадный характер. Это пpиводит к тому, что пpи pасчете
населенностей пpимесных уpовней нельзя огpаничиваться pассмотpени-
ем уpавнений баланса для нескольких нижних пpимесных уpовней, как
это делается в работах [12, 13]. Состояния, близкие к свободной зоне, где
спектp особенно густой, даже когда слабо заселены, игpают, однако, из-за
быстpых пеpеходов по этим состояниям, существенную pоль в фоpмиpова-
нии населенностей нижележащих уpовней. С другой стороны, квазиклас-
сическое описание, применяемое при расчете каскадного захвата [53], не
учитывает переходы по нижним примесным состояниям, которые не могут
быть рассчитаны квазиклассически.

В настоящей работе для расчета стационарных населенностей пред-
ложен вероятностный метод, который позволяет описывать населенности
нижних возбужденных примесных состояний и состояний квазинепрерыв-
ного спектра и континуума согласованно, учитывая переходы по всей лест-
нице примесных состояний. Этот метод удобен для описания каскадных
пpоцессов, поскольку позволяет выделить огpаниченное число матpич-
ных элементов пеpеходов между примесными состояниями, котоpые суще-
ственны для pасчета населенностей отдельных уровней, на основе анализа
вероятности различных маршрутов носителей по примесным состояниям.
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1.4.1 Вероятностный метод описания населенностей

примесных состояний

В рамках данного метода примесные уровни описываются вероятностя-
ми Pi,j,k, что носитель заряда с уровня i попадет на уровень j до того,
как он достигнет уровня k. Эти вероятности являются решением системы
уравнений:

Pi,j,k =

Wi,j +
∑

l 6=i,j,k
Wi,lPl,j,k

∑
l
Wi,l

, (1.18)

где Wj,k – скорость перехода с j на k уровень. Заметим, что Pl,k,j =
1 − Pl,j,k. Действительно, соответствующие события являются дополни-
тельными. Эти уравнения можно вывести, основываясь на том, что по-
следовательные переходы между уровнями — независимые процессы и ве-
роятность нескольких независимых событий равна произведению их ве-
роятностей. Отношение населенностей уровней выражается в терминах
вероятностей следующим образом:

nk

nj

=
W̃j,k

W̃k,j

, (1.19)

W̃j,k = Wj,k +
∑

i6=k,j

Wj,iPi,k,j, (1.20)

W̃j,k – полная скорость перехода с j на k уровень, учитывающая различные
возможные пути по лестнице возбужденных примесных состояний.

Следует отметить, что в этом описании можно рассматривать группу
состояний, в том числе и зону свободных состояний в целом, как один из
уровней j. При этом Wk,j – представляют собой сумму скоростей перехо-
дов на состояния уровня j, а Wj,k – скорость переходов, усредненная по
состояниям j уровня с учетом распределения носителей, которое в случае
зоны свободных состояний описывается кинетическим уравнением Больц-
мана.

Для получения абсолютных значений населенностей следует допол-
нить описание уравнением электронейтральности:

Ni −Nc =
∑

ni, (1.21)
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где Ni и Nc – концентрации основной и компенсирующей примеси.
Как удается показать, вероятностное описание эквивалентно описанию

с помощью уравнений баланса. Для доказательства рассмотрим систему из
K уровней. Стационарная населенность уровней описывается системой из
K алгебраических уравнений баланса, из которых K−1 являются линейно
независимыми:

∂ni

∂t
=

∑

l 6=i

nlWl,i − ni

∑

l 6=i

Wi,l = 0, (1.22)

Эта система будет однозначно определять населенности, если допол-
нить ее уравнением электронейтральности, однако для установления свя-
зи с вероятностным описанием оно не потребуется. Будем рассматривать
отдельно уравнения баланса для уровней k и j. В остальных уравнени-
ях перенесем слагаемые, содержащие nk и nj в правую часть, получив
K − 2 неоднородных уравнений для K − 2 неизвестных. Вообще говоря,
эти уравнения нелинейные, так как скорости переходов Wi,l могут зави-
сеть от населенностей. Однако, если рассматривать скорости переходов
как параметры, можно выразить населенности всех уровней через nk, nj и
Wi,l, решая систему K−2 уравнений как линейную. По правилу Крамера:

ni = ∆i/∆, (1.23)

где ∆ – определитель матрицы A = [ali]; l, i 6= j, k :

ali =





Wi,l если i 6= l∑
m6=l

Wl,m если i = l , (1.24)

∆i – определитель, получающийся из ∆ при замене элементов i столбца
соответствующими свободными членами системы:

∆i =
∑

l 6=j,k

(Wj,lnj + Wk,lnk)Mli, (1.25)

Mli – алгебраическое дополнение соответствующего элемента в матрице
(1.24). Подставляя в уравнение баланса для j уровня

0 =
∂nj

∂t
= −nj

∑

l 6=j

Wj,l +
∑

i6=j,k

Wi,jni + Wk,jnk (1.26)
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выражения для ni через nk и nj (1.23) и обозначая
∑

i6=j,k
Wi,jMil/∆ = pl,j,k,

получаем для соотношения населенностей уровней выражение вида (1.19):

nk

nj

=

Wj,k +
∑

l 6=j,k
Wj,l(1− pl,j,k)

Wk,j +
∑

l 6=j,k
Wk,lpl,j,k

. (1.27)

Остается показать, что pl,j,k описываются уравнениями (1.18). Действи-
тельно, уравнения (1.18) представляют собой систему неоднородных урав-
нений, матрица которой представляет собой транспонированную матрицу
(1.24), а правая часть – столбец Wi,j , i 6= j, k. Решение такой системы
единственно, если ее определитель отличен от 0, и по правилу Крамера:

Pl,j,k =
∑

i 6=j,k

Wi,jM
′
il/∆

′, (1.28)

где ∆′ – определитель матрицы системы (1.18), M ′
il – алгебраическое до-

полнение соответствующего элемента. Поскольку определители транспо-
нированных матриц совпадают, а M ′

il = Mli, решение системы уравнений
для вероятностей (1.28) совпадает с выражением для pl,j,k, полученным из
уравнений баланса. Таким образом, выражения для населенности уров-
ней, полученные из вероятностного описания и стационарных уравнений
баланса, совпадают, следовательно эти подходы эквивалентны.

Впервые вероятности такого рода были введены [6] в квазиклассиче-
ской теории каскадного захвата при взаимодействии с акустическими фо-
нонами как вероятности прилипания P(U) – вероятности, что электрон с
некоторого уровня энергии U достигнет основного примесного состояния
до ионизации. Эти вероятности вычислялись исходя из предположения,
что они не зависят от того, каким образом электрон попал на рассматри-
ваемый уровень:

P (U) =
∫

U+h̄ω≤0
K(U, h̄ω)P (U + h̄ω)dh̄ω, (1.29)

где K(U, h̄ω) – относительная вероятность перехода в единицу времени с
уровня U с излучением фонона с энергией h̄ω в интервале dh̄ω . В даль-
нейшем для анализа влияния ударных процессов на неравновесную кон-
центрацию свободных носителей заряда непосредственно из стационарных
уравнений баланса для примесных состояний и уравнения электрической
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нейтральности были выведены модифицированные вероятности прилипа-
ния [12, 13], которые отличались от предложенных Лэксом. Было выдви-
нуто предположение[12], что уравнения Лэкса для вероятностей прили-
пания, выведенные им из предположения о том, что последовательность
переходов по примесным состояниям является Марковским процессом, не
являются точными. Из настоящего рассмотрения следует, что расхожде-
ние было вызвано неточностью выражения населенностей через вероят-
ности прилипания, примененное в работе [12]. А именно, как видно из
(1.23), соотношение полных скоростей ионизации и рекомбинации должно
соответствовать отношению концентрации свободных носителей заряда к
населенности основного примесного состояния, а не отношению концен-
трации свободных носителей заряда к полной концентрации связанных
носителей, как предполагается в [12].

В настоящей работе метод вероятностей Лэкса обобщен для расчета
неравновесной заселенности возбужденных примесных состояний [A12].
Установлено, что система уравнений для вероятностей, частным случа-
ем которых являются уравнения Лэкса, эквивалентна системе уравнений
баланса. В то же время такой подход обладает преимуществами, так как
позволяет обоснованно ограничивать число необходимых для расчета ста-
ционарной населенности отдельных примесных уровней матричных эле-
ментов переходов на основе анализа веpоятностей pазличных маpшpутов
носителей по пpимесным уpовням. При этом возможно оценивать точность
приближений, поскольку вероятность некоторого пути носителя заряда по
лестнице возбужденных примесных состояний представляет собой произ-
ведение вероятностей последовательных переходов, и, следовательно, не
может превышать вероятности наименее вероятного из них. Кроме того,
вероятностный подход более наглядно описывает формирование населен-
ностей в системах с большим числом возможных состояний.

Следует также отметить, что эквивалентность вероятностного описа-
ния и описания с помощью уравнений баланса доказана для произволь-
ных систем линейных алгебраических уравнений и вероятностный метод
может оказаться полезным для решения систем линейных алгебраических
уравнений с неопределенностью в задании коэффициентов.

Результаты этого раздела опубликованы в работе [A12]

33



1.4.2 Квазиклассическое описание населенностей воз-

бужденных примесных состояний

В случае, когда времена процессов, формирующих распределение свобод-
ных носителей заряда быстрее времен рекомбинационно-ионизационных
процессов, а верхние возбужденные состояния слабо заселены, распределе-
ние носителей по нижним примесным состояниям может быть рассчитано
вероятностным методом в приближении заданного распределения свобод-
ных носителей заряда. Если рекомбинация и ионизация не только опреде-
ляют концентрацию свободных носителей, но и существенно влияют на их
распределение, и в случае, когда верхние возбужденные состояния суще-
ственно заселены, распределение по примесным состояниям и в непрерыв-
ном спектре следует описывать согласованно. В работах [64, 8] впервые
применено квазиклассическое описание верхних возбужденных состояний
уравнением Больцмана. В работе [13] предложена процедура Монте-Карло
для расчета распределения по примесным состояниям, которые описыва-
лись как продолжение непрерывного спектра в область отрицательных
энергий с вероятностями переходов, усредненными в слое фазового про-
странства с постоянной полной энергией в поле примесных центров. Одна-
ко переходы по нижним примесным состояниям при этом не учитывались.

Вероятностный подход для описания распределения по нижним при-
месным состояниям может быть использован совместно с квазиклассиче-
ским описанием для населенностей верхних возбужденных примесных со-
стояний. При этом функция распределения по верхним возбужденным со-
стояниям и состояниям континуума является решением уравнения Больц-
мана, а вероятностное описание позволяет получить граничное условие
для уравнения Больцмана при энергии, соответствующей энергии иони-
зации одного из примесных уровней квазинепрерывного спектра. Таким
образом удается учесть влияние особенностей дискретного спектра при-
месных состояний на время жизни свободных носителей заряда и распре-
деление носителей по верхним возбужденным примесным состояниям (см.
главу 4).

Квазиклассическое описание [64, 8], применимо, когда на масштабе
длины волны потенциал центра можно считать неизменным (см. раздел
1.1) и за время столкновения длина волны носителя меняется незначи-
тельно [6]. Распределение носителей заряда в потенциале примесных ионов
V (r) описывается уравнением Больцмана, причем вероятность рассеяния
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носителя с полной энергией E в точке r считается такой же, как для сво-
бодной частицы с той же кинетической энергией E = E − V (r).

Если длина свободного пробега больше размеров орбиты, можно счи-
тать, что функция распределения носителей f зависит только от полной
энергии. Если рассеяние квазиупругое (характерное изменение энергии
при рассеянии мало по сравнению с энергией носителя и масштабом из-
менения функции распределения), что часто справедливо для рассеяния
на акустических фононах и при соударениях, интеграл столкновений мо-
жет быть приведен к виду Фоккера-Планка [8]. Уравнение может быть
получено усреднением уравнения Фоккера-Планка для свободных носите-
лей в слое фазового пространства с постоянной полной энергией в поле
кулоновских центров:

ρ̃
∂f

∂t
= − ∂J

∂E
, (1.30)

где ρ̃ – плотность состояний в пространстве полной энергии, или квази-
классическая плотность состояний примесного центра (1.9), J – поток но-
сителей заряда в пространстве полной энергии:

J = −B(E)f −D(E)
∂f

∂E
, (1.31)

B(E) – коэффициент энергетического динамического трения, D(E) – ко-
эффициент энергетической диффузии. В случае рассеяния на равновес-
ных акустических фононах при

√
8ms2E ¿ kT , а также при соударениях

с свободными носителями заряда с Максвелловским распределением

D(E) = kTB(E). (1.32)

Коэффициент энергетического динамического трения:

B(E) =
1

V

∫

V

∫
Eρ(E)τ−1

E (E)δ(E − E + V (r)) dE dr, (1.33)

где в случае взаимодействия с акустическими фононами [53] τE – время
энергетической релаксации при спонтанном излучении акустических фо-
нонов:

τac
E (E) =

πh̄4ρc

2m∗3E2
Ds

√
m∗s2

2E . (1.34)

35



Для ударных процессов [66]

1/τAuger
E (E) =

2
√

2πne4Λ

ε2m∗1/2E3/2
ϕ(E/T ), (1.35)

где Λ – кулоновский логарифм, ϕ(x) = 2√
π

∫ x
0 dy

√
y exp (−y). Следует отме-

тить, что в работах по теории каскадного захвата усреднение проводилось
в поле изолированного центра. В данной работе используется потенциал
V (r) кулоновских центров, равномерно распределенных в пространстве
(рис. 1). Это позволяет учесть влияние перекрытия орбит соседних цен-
тров на скорость рекомбинации. Необходимо различать скорость рекомби-
нации, которая определяет отношение населенностей основного примесно-
го состояния и континуума и скорость, которая определяет время жизни
носителей, участвующих в токе. Последняя при перекрытии орбит, суще-
ственных для каскадного захвата [8] представляет собой скорость энерге-
тической релаксации свободных носителей до уровня флуктуаций потен-
циала примесных ионов, препятствующих свободному перемещению носи-
телей заряда. Поскольку время рекомбинации на примесные уровни опре-
деляется релаксацией до уровня с энергией связи порядка температуры,
оно может превышать времена жизни носителей, участвующих в токе, и
не определяется уровнем флуктуаций.

Стационарное решение уравнения Фоккера-Планка (1.30) соответству-
ющее постоянству потока частиц в пространстве полных энергий и гра-
ничному условию f = f(Ei) при E = Ei:

f =
J exp (−E/T )

T

∫ E

Ei

exp (E/T )

B(E)
dE + f(Ei) exp

(
Ei − E

T

)
. (1.36)

При вычислении скорости каскадного захвата на изолированные цен-
тры использовались граничное условие f → 0 при E → −∞, которое
означает, что частицы, попавшие на достаточно глубокий уровень, не воз-
вращаются. Это условие позволяет отделить рекомбинационный поток от
ионизационного. При этом величина рекомбинационного потока опреде-
лялась с помощью граничного условия при E = 0, определяемого за-
данным распределением свободных носителей. При использовании рав-
новесного значения f(E = 0) было получено равновесное сечение захвата
[8]; использование распределения с эффективной температурой позволило
учесть влияние разогрева носителей на каскадный захват [67].
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В настоящей работе (Глава 4) для расчета распределения при оптиче-
ской ионизации уравнение (1.30) решается в области энергий Ei < E < ∞.
При этом f описывает непрерывным образом распределение носителей как
в зоне свободных состояний, так и по верхним возбужденным состояниям.
Объединение вероятностного описания нижних возбужденных состояний
и квазиклассического описания верхних возбужденных состояний дости-
гается постановкой граничных условий для квазиклассической функции
распределения при некоторой отрицательной энергии Ei (|Ei| ¿ EI) ис-
ходя из того, что квазиклассическое описание и вероятностное должны
давать одинаковое число носителей на примесных состояниях в единице
объема в малом интервале энергий: ρ̃(E)f(E)dE = ρlocnidE Для состоя-
ний, орбиты которых не перекрываются:

f(Ei)N
+ = ni, (1.37)

Таким образом, квазиклассическая функция распределения f(Ei) пред-
ставляет собой отношение числа заполненных к числу свободных примес-
ных состояний в отличие от вероятности заполнения состояния fi = ni/NI

(1.10), которая при переходе к континууму терпит скачок.
Вероятностное описание позволяет выразить населенности нижних воз-

бужденных состояний через населенность одного из них (1.19). С помощью
граничных условий (1.37) через него же выражается и функция распреде-
ления квазинепрервывного спектра. Решение уравнения электронейтраль-
ности (1.21) относительно населенности этого состояния дает абсолютные
значения населенностей.
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Глава 2

Примесные эффекты в p-Ge

лазере на горячих дырках

Впервые инверсия и усиление на примесных переходах наблюдалась в
Ge:Ga лазере на межподзонных переходах горячих дырок в скрещенных
электрическом и магнитном полях. Межподзонная инверсия населенно-
стей в p-Ge лазере формируется при баллистическом разогреве тяжелых
дырок до энергии оптического фонона с последующим рассеянием на оп-
тических фононах и накоплении легких дырок на замкнутых траекториях
в импульсном пространстве [68, 5].Ряд экспериментальных результатов не
поддаются объяснению в рамках межподзонных переходов свободных ды-
рок. Это: дискретные линии в спектре лазерной генерации с частотами,
близкими к примесным переходам [20, 19] (рис. 3), уменьшение сопро-
тивления образца Ge:Ga в течение импульса стимулированного излучения
[4, 69], эффект смены знака временной задержки импульса излучения p-Ge
лазера при его фотовозбуждении длинноволновым инфракрасным (ДИК)
излучением [70].

Расчеты, проведенные в настоящей работе, показывают, что перечис-
ленные результаты объясняются переходами в спектре связанных состо-
яний мелких акцепторов. Ранее они не учитывались по причине пред-
полагавшейся их малой заселенности, что справедливо для равновесно-
го распределения носителей заряда с температурой Teff порядка энергии
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оптического фонона h̄ω0 > EI . Действительно, равновесная вероятность
заполнения примесных состояний (1.2):

Fi =

exp

(
µ− Ei

Teff

)

∑
j

exp

(
µ− Ej

Teff

)
+ 1

. (2.1)

При условии h̄ω0 > EI вероятности заполнения для всех примесных состо-
яний одного порядка или меньше, чем вероятность заполнения состояний
вблизи дна зоны F (E = 0) = exp (µ/Teff ). Химический потенциал µ опре-
деляется из условия электронейтральности:

NA −ND = n + NA

∑
Fi, (2.2)

где NA и ND – концентрации акцепторов и доноров. Концентрация сво-
бодных носителей

n = exp (µ/Teff ) Nv, Nv(Teff ) =
∫

exp (−E/Teff )ρ(E) dE, (2.3)

Nv(Teff ) – эффективная концентрация состояний валентной зоны. Кон-
центрация связанных носителей

NA

∑
Fi = NA/(1 + 1/Nl exp (µ/Teff )), Nl =

∑

Ei<EN

exp (Ei/Teff ), (2.4)

Nl – эффективное число возбужденных состояний кулоновского центра
(EN – энергия, ниже которой нет перекрытия орбит соседних центров).
При условии

NANl/Nv(Teff ) ¿ 1, (2.5)

которое всегда выполняется в p-Ge лазере, число локализованных носите-
лей мало по сравнению с числом носителей заряда в состояниях валентной
зоны и exp (µ/Teff ) ≈ (NA −ND)/Nv. При эффективной температуре Teff

порядка энергии оптического фонона (h̄ω0 = 37 мэВ) Nv(Teff ) > 1018 см−3,
и используемом в Ge:Ga лазере уровне легирования NA ' 1014 см−3 вероят-
ности заполнения локализованных и свободных состояний не превышают
10−4. При такой населенности примесных состояний они не могли бы да-
вать существенного вклада в поглощение, усиление и увеличение тока при
ионизации.
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Рис. 3. Спектры излучения Ge:Ga лазера (H=7 кЭ, E=800 В/см), полу-
ченные с Ge:Ga и n-GaAs детекторами (внизу), и спектр поглощения Ge:Ga
при T=9 K (R. Jones, P. Fisher, J. Phys. Chem. Solids, 26, 1125 (1965)). Рис.

4. Схема переходов в Ge:Ga лазере: 1) рекомбинация с излучением опти-
ческих фононов. 2) ударная ионизация, 3) фотоионизация излучением на
l-h переходах с > 90 см−1, C и E - возможные линии примесного усиления.
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Расчеты, приведенные в данной главе показывают, что разогрев но-
сителей заряда до энергий порядка оптического фонона при температуре
решетки 10−20 K (рабочие температуры p-Ge лазера) приводит к увеличе-
нию скорости рекомбинации за счет переходов при спонтанном излучением
оптических фононов (Рис. 4). В результате населенность наиболее глубо-
ких акцепторных уровней, которые не успевают оголяться в результате
ударных процессов, оказываeтся аномально высокой (порядка нескольких
процентов).

2.1 Модель и предположения
Вследствие большого различия масс легких ml = 0.042m0 и тяжелых
mh = 0.38m0 дырок (m0 – масса свободного электрона), эффективная кон-
центрация свободных состояний в тяжелой подзоне существенно больше,
чем в легкой (Nh/Nl = (mh/ml)

3/2). Это приводит к тому, что тяжелые
дырки составляют основную массу свободных носителей заряда. Населен-
ность примесных состояний определяется в основном рекомбинацией тя-
желых дырок и ионизацией в тяжелую подзону. С другой стороны, состо-
яния мелких акцептроных центров формируются в основном из состояний
тяжелой подзоны, их локализация близка к локализации состояний куло-
новского центра под невырожденной зоной с массой тяжелых дырок [31].
Поэтому для расчета населенностей примесных состояний была принята
модель простой параболической зоны с массой тяжелых дырок mh. Взаи-
модействие с оптическими и акустическими фононами рассматривалось в
модели простой изотропной зоны [66] с использованием соответствующих
констант акустического деформационного потенциала Ξ = 4.75 эВ [53] и
оптического деформационного потенциала D2

0 = 3d0/2a0, где d0 = 32 эВ
[66]

Распределение дырок в сильных скрещенных ~E⊥~H полях при криоген-
ных температурах рассчитывалось в ряде работ [68, 71] в связи с анали-
зом усиления на межподзонных переходах. Было показано, что быстрые
процессы баллистического разогрева в электрическом поле (τE < 10−11

с) и рассеяния на оптических фононах (τ opt.ph. ' 10−12 с) формируют
распределение тяжелых дырок с эффектривной температурой порядка
энергии оптического фонона. Так как характерные времена этих процес-
сов значительно меньше времен рекомбинации (см. раздел 2.3.4), можно
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считать, что рекомбинационно-ионизационные процессы влияют лишь на
число свободных носителей, но не на их распределение, и рассчитывать
населенность примесных уровней в приближении заданного распределе-
ния свободных носителей. В настоящих расчетах использовалось Макс-
велловское распределение свободных носителей заряда с температурой
Teff = h̄ω0/2.

Расчет влияния сильных ~E⊥~H полей на состояния акцепторов ранее
не проводился и в настоящей работе влияние полей на локализованные
примесные состояния не учитывалось. Следует отметить, что делокализа-
ции связанных состояний, которая может быть вызвана сильными элек-
трическими полями, препятствует магнитное поле. Это подтверждается
результатами экспериментов по наблюдению фотопроводимости в силь-
ных скрещенных ~E⊥~H полях в GaAs [72], которые показали примесные
линии, положение и ширина которых не менялись в электрическом поле
до 1 кВ/см при значении магнитного поля B = 4÷ 6 Тл.

2.2 Расчет населенностей примесных состоя-

ний в Ge:Ga лазере
Схема переходов, формирующих населенности примесных состояний пред-
ставлена на Рис. 4. Для расчета населенностей акцепторных уровней при-
менялся вероятностный метод ( см. раздел 1.4.1). В рамках этого метода
отношение населенностей примесных состояний к концентрации свобод-
ных носителей:

ni

n
=

W̃v,i

W̃i,v

, (2.6)

где W̃i,v и W̃v,i полные скорости ионизации и рекомбинации для состоя-
ния i, включающие все возможные маршруты носителей по примесным
состояниям:

W̃i,v = Wi,v +
∑

j 6=i

Wi,jPj,v,i, W̃v,i = Wv,i +
∑

j 6=i

Wv,j(1− Pj,v,i). (2.7)

При концентрации дырок n = 1014 см−3, типичной для p-Ge лазера, и их
средней энергии Teff = h̄ω0/2, превышающей энергию ионизации оcнов-
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ного состояния EI = 11, 4 мэВ, скорости переходов между акцепторными
уровнями при соударениях с дырками (Оже-переходы) WAuger

i,j не менее
чем на порядок превышают скорости соответствующих переходов при вза-
имодействии с акустическими фононами Wac

i,j при низких температурах
решетки. На Рис. 5 представлена скорость ударной ионизации, расчет ко-
торой обсуждается ниже (раздел 2.4) и скорость релаксации с излучением
акустических фононов. Для верхних возбужденных состояний использует-
ся вероятность перехода с излучением акустических фононов, полученная
в квазиклассическом приближении в [8], для нижних состояний, разность
энергий которых превышает характерный шаг релаксации в квазикласси-
ческом приближении, используются вероятности переходов, полученные
для акцепторных уровней Ge в работе [9].

В то же время сечения Оже-переходов между состояниями кулоновских
центров быстро растут с уменьшением изменения энергии [60]. Поэтому
ударные процессы носят каскадный характер. В соответствии с принципом
детального баланса вероятности переходов между любыми состояниями i
и j при взаимодействии с свободными носителями с температурой Teff

связаны следующим образом:

WAuger
i,j

WAuger
j,i

= exp

(
Ei − Ej

Teff

)
. (2.8)

Таким образом при Teff > EI вероятности WAuger
i,j и WAuger

j,i отличают-
ся мало. Поскольку плотность состояний кулоновского центра растет с
уменьшением энергии ионизации как E

−5/2
i , а сечения возбуждения не мед-

леннее, чем E−1
i Оже-переходы при Teff > EI значительно более вероятны

в направлении верхних возбужденных уровней. Вероятность Pj,i,v того,
что носитель с уровня j попадет на возбужденное состояние i с Ei < Ej до
ионизации не превышает половины процента, соответственно, Pj,v,i ≈ 1.

Таким образом, в условиях p-Ge лазера каскадный захват с излучени-
ем акустических фононов не является эффективным механизмом реком-
бинации, поскольку носители быстро выбиваются с высоковозбужденных
примесных уровней, играющих основную роль в каскадном захвате и вре-
мена жизни на примесных состояниях определяются каскадной ударной
ионизацией:

W̃Auger
iv = WAuger

i,v +
∑

Ej>Ei

WAuger
i,j . (2.9)
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С другой стороны, при kTeff порядка h̄ω0 становится существенным
число свободных носителей, имеющих энергию, достаточную для того,
чтобы при излучении оптического фонона оказаться на примесном уровне,
и этот процесс становится основным каналом рекомбинации. Поскольку
вероятность того, что носитель с некоторого состояния попадет на воз-
бужденное состояние i до ионизации мала, основную роль играет прямая
рекомбинация. Скорость прямой рекомбинации с излучением оптических
фононов Wo.p.

v,i рассчитывается в следующем разделе.

2.3 Рекомбинация при спонтанном излучении

оптических фононов

2.3.1 Квазиклассическое приближение.

Первоначально расчет рекомбинации при излучении оптических фононов
проводился в рамках квазиклассического приближения [6]. В этом при-
ближении рассчитывается движение носителя заряда с некоторой эффек-
тивной массой в поле притягивающего центра. Вероятность испускания
оптических фононов в каждой точке орбиты считается такой же как у
свободного электрона с энергией равной кинетической энергии в данной
точке орбиты. Сечение рекомбинации в единицу времени для носителя
заряда с энергией E при спонтанном излучении оптического фонона:

σo.p.(E) =
π2

4

(
e2

εh̄ω0

)2
e2

εE
ν0

√
m∗

2h̄ω0

(1 + 0.85(1− E/h̄ω0))
1/2

(1− E/h̄ω0)5/2
, (2.10)

где ν0 – характерная частота испускания оптического фонона (скорость
рассеяния свободных носителей при спонтанном излучении оптических
фононов W o.p.(E) = ν0

√
E/h̄ω0 − 1 ). В этом приближении получено се-

чение рекомбинации на все примесные состояния в целом в приближении
квазинепрерывного спектра состояний. Однако, для расчета населенно-
стей примесных состояний необходимо знать скорость рекомбинации на
отдельные примесные состояния. Оценить среднюю скорость рекомбина-
ции свободных носителей на один примесный уровень Wo.p.

v,i можно и в
рамках квазиклассического приближения, учитывая, что число частиц,
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рекомбинирующих в единицу времени в единице объема на примесные со-
стояния в интервале энергий между (E − h̄ω0) и (E − h̄ω0) + dE:

dN = N+σo.p.(E)v(E)ρ(E)f(E)dE = nWo.p.,q
v,i ρloc(Ei = E − h̄ω0)dE, (2.11)

где v(E) – скорость свободного носителя, n – концентрация свободных
носителей, ρloc(Ei) = E

3/2
B /2|Ei|5/2 согласно (1.7). Для средней cкорости

рекомбинации с излучением оптических фононов на одно примесное со-
стояние с энергией Ei в квазиклассическом приближении получаем:

Wo.p.,q
v,i = N+ν0

(
1 + 0.85

Ei

h̄ω0

)1/2 f(Ei + h̄ω0)

n
, (2.12)

С другой стороны, Wo.p.
v,i = N+L3

n

∫
Wk→iρ(E)f(E)dE, и в приближении по-

стоянной энергии оптического фонона для вероятности перехода между
состояниями k с энергией E и i из выражения (2.12) можно получить:

W o.p.,q
k→i =

ν0

ρ(E)L3

(
1 + 0.85

Ei

h̄ω0

)1/2

δ(E − Ei − h̄ω0). (2.13)

Квазиклассическое описание справедливо для возбужденных состояний с
|Ei| ¿ EB.

2.3.2 Приближение плоских волн

Электрон-фононное взаимодействие описывается в рамках теории возму-
щений вероятностью перехода между состояниями электрон-фононной си-
стемы.

Wk,c→i,c′ =
2π

h̄
|〈i, c′|Heph|k, c〉|2δ(Ek,c − Ei,c′), (2.14)

где k и i – электронные состояния, c и c′ – состояния фононной подсистемы.
В изотропной модели рассеяния на оптических фононах дырок валентной
зоны германия [66] оператор электрон-фононного взаимодействия, объеди-
няющий три возможных поляризации деформационных оптических фоно-
нов:

Heph = D0

√√√√ h̄

2ρcwqL3

∑
q

(eiqraq + e−iqra+
q ), (2.15)
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L3 и ρc – объем и плотность кристалла, D0 – константа оптического по-
тенциала деформации, усредненная по направлениям волнового вектора и
поляризациям оптических фононов D0 =

√
3
2

d0

a0
(a0 – постоянная решетки,

d0 = 32 эВ – константа, определяющая расщепление дна валентной зо-
ны германия при оптической деформации). a+

q , aq – операторы рождения
и уничтожения оптических фононов с волновым вектором q и частотой
wq. Матричные элементы этих операторов отличны от нуля только для
фононных состояний, в которых число фононов соответствующей моды
отличается на 1, а в других модах неизменно:

〈nq + 1|a+
q |nq〉 =

√
(nq + 1), 〈nq − 1|a+

q |nq〉 =
√

nq, (2.16)

Вероятность перехода при излучении оптического фонона с волновым век-
тором q между состояниями k и i в единицу времени:

W q
1→2 =

πD2
0(nq + 1)

ρcwqL3
|〈i|eiqr|k〉|2δ(E(k)− Ei − h̄wq), (2.17)

nc
q – число фононов с волновым вектором q в состоянии c. Чтобы получить

полную вероятность перехода в единицу времени между электронными
состояниями, нужно суммировать по конечным и усреднить по началь-
ным состояниям фононной подсистемы. При низких температурах решет-
ки nq ¿ 1. Суммирование по конечным состояниям сводится к суммиро-
ванию по волновым векторам испускаемых фононов. Пренебрегая диспер-
сией оптических фононов в пределах локализации примесного состояния
в пространстве волновых векторов. wq = ω0, получаем

Wk→i =
πD2

0

ρcw0L3
δ(E(k)− Ei − h̄w0)

∑
q

|〈i|eiqr|k〉|2, (2.18)

Для огибающих волновых функций электронов с E(k) >> EB можно ис-
пользовать приближение плоских волн [73]. Для невырожденного закона
дисперсии:

φk(r) =
1

L3/2
eikrun(r), (2.19)

где un(r) – волновая функция дна зоны. Для состояний кулоновского цен-
тра в приближении эффективных масс:

φi(r) = Φ(r)un(r), (2.20)
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где Φ(r) огибающая функция метода эффективных масс. Выделяя ин-
тегралы по быстро осциллирующим функциям, получаем, что матрич-
ные элементы eıqr по электронным волновым функциям представляют со-
бой огибающую связанного состояния в представлении волнового вектора:
|〈i|eiqr|k〉| = c(k− q). Учитывая условие нормировки

∑
q |c(k− q)|2 = 1:

Wk→i =
πD2

0

ρcL3ω0

δ(E(k)− Ei − h̄ω0), (2.21)

Таким образом получаем вероятность перехода, не зависящую от энергии
и вида примесного состояния. Следует отметить, что и вероятность пе-
рехода между состояниями континуума имеет ту же величину, так как∑

q |〈k′|eiqr|k〉|2 =
∑

q δk′,k+q = 1. Среднюю скорость рекомбинации свобод-
ных носителей на примесный уровень получаем, учитывая его вырождение
и используя ν0 = πD2

0ρ(h̄ω0)/ρcω0:

Wo.p.,f
v,i =

N+L3

n

∫
Wk→iρ(E)f(E) dE = N+ν0

ρ(Ei + h̄ω0)

ρ(h̄ω0)

f(Ei + h̄ω0)

n
,

(2.22)
Вероятность рекомбинации с излучением оптического фонона в этом при-
ближении совпадает с результатом расчетов в квазиклассическом прибли-
жении лишь при E = h̄ω0 (рис. 6 ). Однако, квазиклассическое выражение
должно давать правильную энергетическую зависимость при Ei ¿ EB.
Расхождение связано с тем, что выражение (2.22) для скорости реком-
бинации применимо, когда EB много меньше энергии рекомбинирующего
свободного носителя. В противном случае приближение плоских волн для
свободных носителей некорректно [52, 73] и следует учитывать рассеяние
свободного носителя на кулоновском потенциале.

2.3.3 Учет рассеяния свободных носителей на примес-

ном потенциале

Скорость рекомбинации на основное состояние водородоподобного при-
месного центра с учетом рассеяния свободных носителей заряда на ку-
лоновском потенциале была получена в работе [35] с использованием для
непрерывного спектра волновых функций, угловая зависимость которых
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определяется сферическими гармониками Yl,m. В этом расчете было при-
нято, что в пределах локализации примесного состояния можно считать
абсолютное значение волновой функции свободного носителя неизменной
и равной его значению в центре координат. Вклад переходов между ос-
новным состоянием и состояниями с l, m 6= 0 не учитывался, поскольку
соответствующие волновые функции зануляются при r = 0. В этом при-
ближении:

Wo.p.
v,g.s. =

πD2
0N

+

ρcω0

2π
√

EB/E

1− exp
(
−2π

√
EB/E

) ρ(E)f(E)

n
. (2.23)

Это выражение отличается от скорости рекомбинации, полученной без

учета рассеяния (2.22) множителем Зоммерфельда:
2π

√
EB/E

1− exp
(
−2π

√
EB/E

) ,

где E – энергия рекомбинирующего носителя. В дальнейшем для E ¿ EB

было получено выражение, учитывающее изменение волновой функции
свободного носителя в пределах локализации примесного состояния и пе-
реходы в состояния с l 6= 0 [53]:

Wo.p.
v,g.s. =

πD2
0N

+

ρcω0

0.44π
√

EB/E
ρ(E)f(E)

n
. (2.24)

В настоящей работе получена скорость рекомбинации с излучением оп-
тических фононов на основное и возбужденные водородоподобные состоя-
ния с использованием асимптотически плоских волн в качестве огибающих
волновых функций непрерывного спектра [73]:

Φk = Nei(kr)Lη(ξ),

ξ = i(kr − kr), η = 1

ikaB
, |N |2 =

2π|η|
L3(1− exp(−2π|η|)) ,

(2.25)

Lη(ξ) – полином Лагерра, а множитель N соответствует нормировке со-
стояний на единицу. Используем интегральное представление полиномов
Лагерра:

Lη(ξ) =
1

2πi
eξ

∮
dx xη(x− 1)−η−1e−ξx, (2.26)
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интеграл в (2.26) берется по замкнутому контуру вокруг точек ветвления
x = 1 и x = 0. Волновая функция основного состояния:

Φ0 = N0e
−αr, N0 =

√
α3/π, (2.27)

(α = 1/a определяется энергией ионизации в соответствии с (1.8)) Для
электронной части матричного элемента получаем, меняя порядок инте-
грирования:

Mq
0,k = |〈i|eiqr|k〉| = NN0

∮
dx x−η(x− 1)η−1 −4iK0

(K2
0 + K2)2 ,

K0 = α + ik(1− x), K =
√

q2 + k2x2 − 2qkx.

(2.28)

Добавляем к контуру интегрирования окружность бесконечного радиуса
и соединяем ее с контуром шнуром вдоль произвольной линии, на которой
нет особых точек. Интеграл по окружности зануляется, так как при x →∞
подынтегральная функция ведет себя как x−3, а интегралы вдоль линии,
соединяющей два контура в обратных направлениях, компенсируют друг
друга, поскольку разрез расположен вдоль линии, соединяющие две точ-
ки ветвления. Интеграл по новому контуру равен искомому и, с другой
стороны, равен вычету подынтегральной функции в полюсе K2

0 + K2 = 0,
умноженному на 2πi:

Mq
0,k = 8πNN0

C−η

(C −B)−η+2

{
B
C η(α + ik)− α− 1

aB

}
,

C = (α + ik)2 + q2, B = 2 (qk + ik(α + ik)) .

(2.29)

Подставляя электронную часть матричного элемента в (2.18) и переходя
от суммирования к интегрированию по q, получаем вероятность рекомби-
нации, которая совпадает с результатом расчета в приближении плоских
волн при k À a−1

B . Отличие настоящего выражения от результата, полу-
ченного в [35] связано с тем, что приближение неизменного абсолютного
значения волновой функции рассеянного носителя в пределах локализа-
ции связанного состояния справедливо лишь при a ¿ aB, что для мелких
примесных центров не выполняется, и в случае, когда рассеяние несуще-
ственно, k À a−1

B . В последнем случае все рассмотренные подходы дают
одинаковый результат. Зависимость вероятности рекомбинации от энергии
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примесного уровня, рассчитанная в рассмотренных приближениях в пред-
положении равномерного распределения свободных носителей в интервале
энергий до энергии оптического фонона представлена на рис. 6. Следует
отметить хорошее согласие результатов настоящего расчета, расчетов, вы-
полненных в работе [53] и расчетов в квазиклассическом приближении.

Матричные элементы для рекомбинации на возбужденные водородо-
подобные состояния Φn,l,m = Rn,l(r)Yl,m(θ, ϕ) могут быть получены из мат-
ричного элемента перехода основное состояние (2.29) с помощью диффе-
ренцирования. Чтобы показать это, заметим, что функции Φn,l,m представ-
ляют собой суммы слагаемых вида: e−r/anrkxjym−jzi. С другой стороны,

∂nΦ0

∂αn = (−r)nΦ0,
∂n exp (iqr)

∂qx
l∂qy

n−l = (ix)j(iy)n−j exp (iqr). (2.30)

Поскольку при дифференцировании подынтегрального выражения в 2.28
сходимость интеграла не нарушается, можно получить выражения для
матричных элементов Φn,l,m, дифференцируя интеграл по параметрам:

Mq
(n,l,m),k = Nnlm

N0

n−l−1∑
p=0

l∑
i=i0

|m|∑
j=0

Cp
∂l+pMq

0,k

∂α2l−2i+p∂qx
j∂qy

|m|−j∂qz
2i−l−|m|

∣∣∣∣∣
α=1/an

,

Cp = Cp−1
2(n− l − p)

pan(2l + p + 1)
, C0 =

(
l
i

)(
2i

l+|m|
)(|m|

j

)
i−j

al
n

,

|Nnlm| = 1

(2l)! l!

√
(n + l)!(l − |m|)!(l + |m|)!
n(n− l − 1)!(2l + 1)πa3

n

,

(2.31)
где i0 = l+|m|

2
для четных l + |m|, а для нечетных i0 = l+|m|+1

2
.

2.3.4 Влияние рекомбинации с излучением оптиче-

ских фононов на распределение свободных но-

сителей

Зависимость вероятности рекомбинации при излучении оптических фоно-
нов от энергии, выражаемая приближенно дельта-функцией, представляет
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собой функцию, быстро спадающую вне интервала энергий вблизи резо-
нанса, соответствующего неопределенности энергии уровня ∆E. Время ре-
комбинации для носителей в этом интервале энергий порядка τrec(E = Ei+
h̄ω0) ' ρ(h̄ω0)∆E/ν0N

+. Время, за которое носитель заряда приобретает
эту энергию при движении в электрическом поле, τ∆E = τE∆E/h̄ω0. Соот-
ношение этих времен τ∆E/τrec(E = Ei + h̄ω0) ' τEν0N

+/Nv(Teff = h̄ω0) '
10−4 для параметров p-Ge лазера. Это означает, что лишь малая часть но-
сителей, ускоряющихся в поле, рекомбинирует на примесный уровень, про-
ходя через интервал энергий, соответствующий резонансному излучению
оптического фонона. Однако с уменьшением энергии ионизации плотность
примесных состояний растет, достигая максимума при энергии связи, соот-
ветствующей перекрытию орбит соседних центров EN (см. Рис. 2). Время
рекомбинации для свободных носителей с соответствующими энергиями:
τrec(E = EN +h̄ω0) ' ρ(h̄ω0)/ν0ρloc(EN). Время пролета интервала энергий,
соответствующего максимуму скорости рекомбинации: τEN

= τEEN/h̄ω0,
τEN

/τrec(E = EN + h̄ω0) ' τEν0ρloc(EN)EN/Nv(Teff = h̄ω0) ' 10−2 Та-
ким образом предположение о том, что в p-Ge лазере рекомбинация мало
влияет на распределение свободных носителей, оправдано в случае балли-
стического разогрева дырок до энергии оптического фонона.

2.4 Каскадная ударная ионизация
В соответствии с (2.9) сечение каскадной ударной ионизации представля-
ет собой сумму сечений прямой ионизации и возбуждения в верхние при-
месные состояния. Зависимость сечения ионизации основного состояния
атома водорода от энергии приближенно выражается формулой [63]:

σAuger
0 (E) = 2.25 σ0 (E/EI − 1)(E/EI)

−5/4 . (2.32)

В работе [60] были рассчитаны полные сечения неупругих соударений,
включающие ионизацию и возбуждение во все локализованные состояния
электронов с n-го энергетического уровня атома водорода, усредненные
по состояниям, соответствующим уровню. При энергиях E ≥ EB (EB -
энергия связи основного состояния атома водорода) полные сечения удо-
влетворительно описываются формулой, подобной (2.32):

σAuger
n (E) = σn(E/En − 1)(E/En)−5/4, (2.33)
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где

σn ' 3πa2
B

(
EB

En

)2

, (2.34)

где aB - радиус локализации основного состояния атома водорода. При
Teff > EB основной вклад в ионизацию вносят носители с энергией поряд-
ка эффективной температуры, поскольку зависимость сечения ионизации
от энергии более плавная, чем зависимость распределения носителей. Для
оценки скорости ударной ионизации водородоподобных примесных состо-
яний в настоящей работе использовались сечения вида (2.33), (2.34) с со-
ответствующими параметрами водородоподобного состояния акцептора в
Ge, рассчитанными в [31] в качестве aB и EB. Зависимость скорости удар-
ной ионизации от энергии состояния для Максвелловского распределения
свободных носителей заряда с Teff = h̄ω0/2 приведена на Рис. 7.

Для оценки скорости ионизации глубоких примесных состояний ис-
пользовались следующие предположения. Поскольку отношение сечения
возбуждения к сечению прямой ионизации падает с увеличением энергии
связи уровня [60], учитывается только прямая ионизация глубоких при-
месных уровней. Матричные элементы Оже переходов, дающих основной
вклад в сечение ионизации определяются поведением волновой функции
основного примесного состояния при больших r. Это поведение не зави-
сит от вида потенциала и определяется энергией ионизации и законом
дисперсии в зоне [51]. Таким образом, независимо от особенностей потен-
циала вблизи центральной ячейки, которые приводит к сдвигу энергии
ионизации основного состояния, можно пользоваться для оценки скорости
ударной ионизации основного состояния волновой функцией основного со-
стояния атома водорода с радиусом, соответствующим энергии ионизации
(1.8).

В работе [36] показано, что расчеты с учетом рассеяния ионизованного
носителя и в приближении Блоховских волн для состояний ионизованных
носителей дают близкие результаты для сечения ионизации носителями с
энергией вблизи порога ионизации. В случае, когда температура носите-
лей близка или меньше энергии ионизации основного состояния, что спра-
ведливо для глубоких примесных центров, именно такие носители дают
основной вклад в ионизацию. В этом приближении матричный элемент
для Оже-перехода [58]:

M =
4πe2

L9/2

F

(k′2 − k2)
2 Ck2+k′2−k1

, (2.35)
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где k1 – импульс ионизованного носителя, k2 и k′2 – импульсы ионизующего
носителя до и после столкновения, Ck – коэффициент в разложении огиба-
ющей примесного состояния по Блоховским функциям дна зоны, F - мно-
житель порядка единицы, представляющий собой произведение интегра-
лов перекрытия по быстроосциллирующим частям блоховских функций
соответствующих состояний. Суммируя вероятности ионизации по всем
возможным переходам аналогично [58], предполагая, что Ck слабо зависит
от волновых векторов, и используя значение Ck при k ' k2 '

√
2m∗EI/h̄,

соответствующем порогу ионизации EI , для сечения ионизации получаем:

σAuger
0 (E) = 8πa2

B

(
EB

EI

)2

(1−
√

EI/E)2, (2.36)

2.4.1 Скорость каскадной Оже-рекомбинации

В случае равновесного распределения свободных носителей с температу-
рой Teff отношение скоростей Оже-рекомбинации и ионизации соответ-
ствуют принципу детального баланса и при Teff À |Ei|

WAuger
v,i

WAuger
i,v

=
N+

Nv(Teff )
. (2.37)

Для верхних возбужденных состояний с энергией связи меньше 0.5 мэВ
скорость ударной рекомбинации превышает скорость рекомбинации с из-
лучением оптического фонона. Поскольку скорость ударной ионизации
и рекомбинации для равновесного распределения свободных носителей с
Teff связаны принципом детального баланса, населенности состояний, для
которых ударные процессы преобладают, соответствуют равновесным с
Teff и не превышают 10−4.

2.4.2 Квазиклассическое описание ударной иониза-

ции

В рамках квазиклассического приближения распределение носителей по
примесным состояниям в предположении квазиупругого рассеяния описы-
вается уравнением Фоккера-Планка (1.30). Стационарная функция рас-
пределения является решением уравнения постоянства диффузионного
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потока носителей в пространстве полной энергии:

J(E) = −B(E)(T
∂f

∂E
+ f). (2.38)

Решение, удовлетворяющее граничному условию f = fi при E = Ei:

f =
J exp (−E/T )

T

∫ E

Ei

exp (E/T )

B(E)
dE + fi exp

(
Ei − E

T

)
. (2.39)

Величина ионизационного потока с состояния i с населенностью fi может
быть получена с использованием граничного условия f = 0 при E = 0,
означающего, что ионизованные носители не возвращаются на центр:

J =
fiT exp (−|Ei|/T )
∫ 0

Ei

exp (E/T )

B(E)
dE

. (2.40)

Скорость каскадной ионизации с i уровня:

WAuger
i,v =

J

fiN+
=

T exp (−|Ei|/T )

N+
∫ 0

Ei

exp (E/T )

B(E)
dE

, (2.41)

где N+ – концентрация заряженных центров, которая при малом уровне
компенсации равно концентрации свободных носителей. Время энергети-
ческой релаксации при соударениях в предположении равновесного рас-
пределения свободных носителей с температурой Teff À E не зависит от
энергии:

1/τAuger
E =

8
√

2π3/2ne4Λ

3ε2m∗1/2T 3/2
, (2.42)

Соответствующий коэффициент энергетического динамического трения
(1.33):

B(E) =
π2N+

4

(
e2

ε|E|

)3
ρ(|E|)|E|

τAuger
E

, (2.43)
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а скорость ионизации:

WAuger
i,v =

5π3/2

3

exp (−|Ei|/T )m∗nΛ

|Ei|5/2
√

Th̄3

(
e2

ε

)5

. (2.44)

Зависимость квазиклассической скорости ионизации от энергии подоб-
на полученной на основе сечений ионизации атома водорода [60], однако
абсолютная величина на порядок больше. По-видимому, это связано с во-
просом о применимости квазиклассического подхода к расчету ударных
переходов по примесным состояниям. В работе [8] отмечалось, что ква-
зиклассическое описание ударной каскадной рекомбинации справедливо
лишь для многозарядных центров. Условия применимости квазиклассиче-
ского приближения для расчета скорости ионизации нижних примесных
состояний более жесткие. Действительно, сечения ударных процессов мак-
симальны при переходах с малым изменением энергии. Изменение энергии
при переходах по нижним примесным состояниям не является малым по
отношению к энергии ионизации, что и приводит к завышенным значени-
ям скорости ионизации в квазиклассическом приближении.

2.5 Оптическая ионизация
При расчете оптической ионизации примесных состояний лазерным излу-
чением используется зависимость среднего сечения от энергии уровня Ei,
которую можно получить на основе правил сумм для водородоподобных
состояний [73]:

σ(Ei, ω) = σ0

(
EB

h̄ω

)3( Ei

EB

)5/2

, (2.45)

где σ0 сечение ионизации основного состояния. Скорости оптической иони-
зации примесных состояний для разных интенсивностей лазерного излу-
чения с частотой близкой к порогу ионизации основного состояния пред-
ставлены на рисунке 8.
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2.6 Населенность примесных состояний в

Ge:Ga лазере
Зависимость скорости рекомбинации с излучением оптических фононов
от энергии связи уровня в расчете на одну свободную дырку при макс-
велловском распределении с Teff = h̄ω0/2 представлена на рис. 9. Величи-
на скорости рекомбинации слабо зависит от энергии уровня и составляет
Wo.p.

v,i ' 1÷ 2× 107 c−1

Время жизни примесных состояний в отсутствие лазерного излучения
определяется ударной ионизацией. Полная скорость ударной ионизации
представлена на рис. 7. Она составляет WAuger

g.s.,v = 4×108 c−1 для основного
состояния g.s. и увеличивается приблизительно обратно пропорционально
квадрату энергии ионизации для возбужденных состояний (ex.s.) .

Высоковозбужденные уровни, которые быстро обмениваются частица-
ми с тяжелой подзоной в процессе соударений, находятся с ней в состоянии
термодинамического равновесия. Более глубокие уровни оказываются пе-
ренаселенными в результате рекомбинации с излучением оптических фо-
нонов и содержат порядка 6% носителей (рис. 10). Используя значение
сечения фотоионизации основного соcтояния Ga акцептора, энергия иони-
зации которого близка к частоте генерации p-Ge лазера в так называемой
V-области, σ ≈ 10−14 см2, получаем, что пpи N = 1014 см−3 акцептоpы
вносят поглощение α ≤ 5× 10−2 см−1.

Лазерное излучение на межподзонных l → h переходах в V-области
может существенно изменить населенности акцепторных уровней Ga. Ско-
рость фотоионизации максимальна для основного состояния Ga примеси,
поскольку частоты V-области (90 - 120 см−1) близки к порогу фотоиониза-
ции, и при интенсивности I ≥ 1 кВт/см2 значительно превышает скорость
ударной ионизации ( рис. 8). При этом основное состояние Ga акцепто-
ра оголяется. Для возбужденных состояний определяющим механизмом
ионизации остается столкновительный, и их населенности уменьшаются
в меньшей степени. В результате формируется инверсия населенностей
между возбужденными и основным уровнями акцептора (рис. 10), что мо-
жет приводить к стимулированному излучению на ex.s. → g.s. оптических
переходах в нелинейном режиме Ge:Ga лазера.
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2.7 Обсуждение экспериментальных резуль-

татов
Предложенная модель объясняет отмеченные экспериментальные резуль-
таты. Линии C и E в спектре излучения Ge:Ga лазера объясняются стиму-
лированным излучением на соответствующих ex.s. → g.s. оптических пе-
реходах при фотоионизации основного состояния излучением V-области.
При этом зоны генерации линий C и E вписаны в зону генерации V-
область для l → h переходов и соответствующие импульсы излучения
всегда появляются с задержкой (рис. 11).

Существенная заселенность и поглощение на примесных переходах в
Ge:Ga лазере может вызывать существенное уменьшение усиления в ли-
нейном режиме и изрезанность спектра.

Увеличение проводимости образца Ge:Ga (Рис. 11) с развитием лазер-
ного излучения также объясняется фотоионизацией акцепторов l → h из-
лучением. Измерения показывают, что эффект скачка тока [4, 69] более
выражен для частот генерации ν > 80 cм−1, чем для ν < 50 см−1, что
соответствует частотной зависимости эффективности фотоионизации Ga
акцептора.

При исследовании лазерного эффекта в образцах Ge, легированного Be
(рис. 11), наблюдался значительно меньший скачок тока [A24]. Это связа-
но с тем, что частота лазерного излучения не достигает порога ионизации
наиболее заселенного основного состояния Be акцептора и в увеличение
тока в этом случае дает вклад лишь фотоионизация возбужденных состо-
яний.

Эффект сдвига импульса излучения лазера при его ДИК фотонакачке
определяется двумя факторами воздействия излучения на активную сре-
ду Ge:Ga лазера: выравниванием населенностей подзон легких и тяжелых
дырок, и, как результат, подавлением межподзонной l → h инверсной на-
селенности; уменьшением населенности акцепторных состояний благодаря
их фотоионизации. Первое уменьшает коэффициент усиления на l → h пе-
реходах. Второе, уменьшая поглощение на оптических переходах с акцеп-
торных состояний, приводит, напротив, к увеличению суммарного коэф-
фициента усиления. Соотношение этих факторов зависит от частот фото-
возбуждения: частота ν = 48 см−1 [5] оказывается переходной от эффекта
задержки к эффекту стимулирования развития лазерного излучения.
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Рис. 11. Зоны генерации и осциллограммы импульсов линий E и C линий
и V-области; Спектр Ge:Ga лазера при E = 0.8 кВ/см и H = 7 кЭ.
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Рис. 12. Вольт-амперные характеристики (нижние кривые) и интенсив-
ность излучения (верхние кривые) Ge:Ga и Ge:Be лазеров.
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Таким образом, эффекты, связанные с состояниями мелких акцепто-
ров, оказываются важными для качественного понимания процессов в ла-
зере на горячих дырках германия и показывают новые возможности полу-
чения полупроводниковых активных сред ДИК излучения на примесных
переходах при оптическом возбуждении.

2.8 Влияние типа легирующей примеси на ха-

рактеритики p-Ge лазера
Вывод о существенной заселенности примесных уровней и роли поглоще-
ния на примесных переходах в Ge:Ga лазере позволил существенно улуч-
шить такие характеристики лазера, как малосигнальный коэффициент
усиления, поpог возбуждения и эффективность с помощью выбора ле-
гирующей примеси [74, A24]. Используя более глубокие примеси, порог
ионизации которых далек от полосы генерации p-Ge лазера (EI > h̄ω0),
можно уменьшить их вклад в поглощение и тем самым увеличить коэффи-
циент усиления лазера. Однако при оценке выигрыша в усилении следует
учитывать и то, что с увеличением энергии ионизации примеси увеличи-
вается доля носителей заряда, которые не участвуют в усилении. Увеличе-
ние энергии ионизации приводит к снижению скорости ударной ионизации
(WAuger

g.s.,v ∝ E−2
I ), в то время, как при (EI < h̄ω0) рекомбинация с излуче-

нием оптических фононов меняется не так существенно. При дальнейшем
увеличении энергии ионизации (EI > h̄ω0) населенность основного состоя-
ния продолжает возрастать, рекомбинация на основное состояние g.s. при
этом происходит через возбужденные уровни, куда носители попадают,
излучив оптический фонон.

Результаты расчета населенностей состояний глубоких акцепторов при
разогреве свободных носителей до энергий порядка оптического фонона
представлены на Рис. 11. Доля свободных носителей, определяемая по
токовым измерениям составляет 80÷ 90% в Ge:Ga (EI = 11.32 мэВ), 40÷
50% в Ge:Be (EI = 24.8 мэВ) лазере, [A24] 5 ÷ 10% в Ge:Cu (EI = 43.21
мэВ) лазере [76], что хорошо согласуется с результатами расчетов.
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Рис. 13. Зависимость населенности основного состояния акцептора в Ge
от энергии ионизации, Na - концентрация акцепторов, T - эффективная
температура свободных носителей, h̄ω0 - энергия оптического фонона.

Рис. 14. Зависимость частоты рассеяния легких дырок на нейтраль-
ных примесных центрах от энергии ионизации. Концентрация свободных
носителей n=1014 см−3.
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Таким образом увеличение энергии ионизации приводит к увеличению
населенности основного примесного состояния и соответственно к умень-
шению доли свободных носителей заряда. Для достижения концентрации
свободных носителей, оптимальной для генерации, в этом случае необхо-
димо увеличение уровня легирования, компенсирующее уменьшение ско-
рости ионизации. При этом растет концентрация нейтральных центров
N0.

Сечение рассеяния носителя с квазиимпульсом k на нейтральных цен-
трах с характерным радиусом a0 [77]:

σN(k) =
20a0

k
N0, (2.46)

Зависимость частоты рассеяния на нейтральных центрах от энергии
ионизации основного состояния при легировании, обеспечивающем опти-
мальную концентрацию свободных носителей, с использованием характер-
ного радиуса локализации aB (1.8) состояний глубоких центров в качестве
a0, представлена на Рис. 11.

При эффективной температуре носителей Teff = h̄ω0/2 энергии иони-
зации Eg.s. < 20 мэВ, концентрация нейтральных центров в p-Ge лазе-
ре N0 < 5 × 1013, времена рассеяния на нейтральных центрах больше
характерных времен рассеяния легких дырок на акустических фононах
τac = 0.5 × 10−10 с [78], и рассеяние на нейтральных центрах не сказыва-
ется на коэффициенте усиления. Дальнейшее увеличение энергии иониза-
ции приводит к уменьшению времен жизни замагниченных легких дырок
и уменьшению коэффициента усиления.

Поэтому оптимально использовать легирующие примеси с энергиями
ионизации в пределах h̄ωV < EI < 20 мэВ (ωV - верхняя частотная грани-
ца лазерного излучения, h̄ωV ' 18 мэВ). Экспериментально наблюдаемая
зависимость малосигнального коэффициента усиления в p-Ge лазере от
типа легирующей примеси хорошо объясняется представленной моделью.
Так уменьшение коэффициента усиления, соответствующее росту вероят-
ности рассеяния на нейтральных примесях в Ge:Be лазере (EI = 24.81
мэВ) является более слабым эффектом, чем уменьшение примесного по-
глощения; коэффициент усиления в Ge:Be α = 0.021 ÷ 0.027 см−1, в то
время как в Ge:Ga лазере коэффициент усиления α = 0.012 ÷ 0.015 см−1

[A24] при оптимальной концентрации акцепторов. Ge:Cu лазер (EI = 43.21
мэВ) является менее эффективным (α ' 0.0029 см−1 [76]).

63



Изменение энергии ионизации легирующей примеси также приводит к
изменению спектра излучения p-Ge лазера. В Ge:Tl лазере (EI = 13.45
мэВ) спектр излучения смещается в область более высоких частот [79], по
сравнению с спектром излучения Ge:Ga, что соответствует увеличению ча-
стот, соответствующих примесному поглощению. При EI > h̄ωV примесное
поглощение мало. Основное состояние примеси с EI > h̄ωV не оголяется
лазерным излучением, таким образом механизм инверсии на примесных
переходах, который имеет место в нелинейном режиме Ge:Ga лазера не
может реализоваться в случае более глубоких акцепторов. Это объясняет
более равномерное распределение усиления по спектральной полосе излу-
чения в Ge:Be [75, A24], Ge:Zn [75], Ge:Cu [76].

Результаты этой главы опубликованы в работах [A1-A5, A7, A10, A15,
A24]
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Глава 3

Инверсия населенностей и

усиление излучения на

примесных переходах в Si:P

Механизм создания инверсии на примесных переходах в Si:P основан на
накоплении оптически возбужденных носителей заряда на долгоживущем
состоянии 2p0.

Фотоионизованные носители заряда при низких температурах решет-
ки теряют энергию при взаимодействии с акустическими и оптическими
фонами. Каскадный захват на притягивающие донорные центры представ-
ляет собой постепенную релаксацию по лестнице примесных возбужден-
ных состояний с характерным шагом δE = h̄sa−1

i [6], где s – скорость
звука, ai радиус локализации состояния i. Плотность состояний кулонов-
ского центра падает с увеличением энергии ионизации. Энергия перехода
между нижними примесными состояниями ∆E > δE. Скорости переходов
при взаимодействии с акустическими фононами между такими состояни-
ями падают не медленнее чем (∆E/δE)−5 [7] (рис. 11). Поэтому носители
заряда релаксируют преимущественно по соседним соседними нижними
возбужденными состояниями и накапливаются на долгоживущем состоя-
нии 2p0. Время жизни отщепленных состояний 1s(E, T ) меньше времени
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жизни состояния 2p0. Таким образом при оптической накачке Si : P может
быть получена инвеpсия населенностей на пеpеходах между состояниями
2p0 и 1s(E, T ).

3.1 Время жизни долгоживущего состояния в

Si:P
Вероятности переходов по примесным состояниям при взаимодействии с
деформационными акустическими фононами в рамках модели невырож-
денной изотропной зоны [7] уменьшаются с ростом qaB À 1 (см. раздел
1.3.2). Таким образом, нижние возбужденные состояния мелких доноров в
кремнии 2p0 и отщепленных 1s, для которых выполняется qaB À 1 могут
быть долгоживущими. Однако, времена жизни таких состояний сильно
зависят от деталей волновой функции [9]. Расчет времен жизни донорных
состояний в кремнии с учетом особенностей структуры зоны проводимости
кремния ранее не проводился.

Следует отметить, что данные экспериментальных исследований в этой
области расходятся на несколько порядков. Время жизни состояния 2p0,
измеренное методом насыщающей абсорпционной спектроскопии [16] с по-
мощью лазера на свободных электронах составляет 5× 10−7 с. Измерения
методом динамической туннельной спектроскопии [80] не показывают вре-
мен жизни возбужденных примесных состояний в Si:P длиннее, чем 10−9

с. В то же время исследования релаксации высокочастотной проводимо-
сти [14] обнаруживают времена 10−5 с в Si:P, которые авторы связывали
с долгоживущими примесными отщепленными 1s состояниями [81].

В настоящей работе проведен расчет времени жизни долгоживущего
2p0 состояния доноров в кремнии с учетом многодолинности и анизотропии
долин зоны проводимости кремния, а также сделаны оценки времен жизни
отщепленных 1s состояний.

Для расчета переходов при взаимодействии с акустическими фонона-
ми по нижним возбужденным донорным состояниям необходимо учиты-
вать многодолинный характер зоны проводимости, поскольку междолин-
ное взаимодействие [44] существенно влияет на волновые функции этих
состояний и приводит к расщеплению 1s состояния. Волновые функции
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этих состояний представляют собой комбинации из составляющих, лока-
лизованных вблизи различных долин зоны проводимости. Поэтому для
расчета вероятностей переходов при взаимодействии с фононами, вообще
говоря, нельзя пользоваться выражением для потенциала взаимодействия
через внутридолинные константы деформационного потенциала, как это
сделано в [82], а следует воспользоваться более общим выражением га-
мильтониана электрон-фононного взаимодействия [66]:

Heph =
∑

b,q

(
ab,qVb,q(r)e

−iwb,qt + a+
b,qVb,q(r)

∗eiwb,qt
)
, (3.1)

a+
b,q, ab,q – операторы рождения и уничтожения фононов ветви колеба-

ний b с волновым вектором q и частотой wb,q. Матричные элементы этих
операторов отличны от нуля только для фононных состояний, в которых
число фононов соответствующей моды отличается на 1, а в других модах
неизменно:

〈nb,q + 1|a+
b,q|nb,q〉 =

√
(nb,q + 1), 〈nb,q − 1|a+

b,q|nb,q〉 =
√

nb,q, (3.2)

Возмущение, созданное одним фононом в объеме L3:

Vb,q(r) =

√√√√ h̄

2ρcwb,qL3
eiqrvb,q(r), (3.3)

Где ρc – плотность кристалла, vb,q(r) – потенциал в точке r создавае-
мый фононной волной b,q, отнесенный к амплитуде смещений. Для де-
формационных фононов vb,q(r) представляет собой быстроосциллирую-
щую функцию с периодом решетки. Вероятность перехода при излучении
фонона b,q при переходе между состояниями 1 и 2 в единицу времени в
рамках теории возмущений:

W b,q
1→2 =

π(nb,q + 1)

ρcwb,qL3
|M b,q

1,2 |2δ(E1 − E2 − h̄wb,q), (3.4)

Здесь M b,q
1,2 – электронная часть матричного элемента:

M b,q
1,2 =

∫
drφ∗2(r)vb,q(r)e

iqrφ1(r), (3.5)
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где φf (r) – волновые функции электронных состояний. Суммируя (3.4) по
волновым векторам фононов, получаем полную вероятность перехода при
спонтанном излучении фонона моды b в единицу времени:

W b
1→2 =

1

8π2ρc|E1 − E2|
∫

dSq

|M b,q
1,2 |2

Sb,q

, (3.6)

Интегрирование ведется по поверхности постоянной частоты h̄wb,q = |E1−
E2| в пространстве волновых векторов фонона, Sb,q - групповая скорость
фонона. Хотя в кубическом кристалле фононы могут быть строго раз-
делены на продольные и поперечные только при распространении вдоль
главных осей, для взаимодействия с акустическими фононами обычно ис-
пользуется приближение изотропного упругого континуума [66], которое
предполагает изотропный закон дисперсии и разделение на продольные и
поперечные фононы независимо от направления. В этом приближении:

W b
1→2 =

q2

8π2ρc|E1 − E2|Sb,q

∫
dΩq |M b,q

1,2 |2, (3.7)

Волновые функции состояний мелкого примесного центра в зоне с эк-
вивалентными экстремумами представляют собой комбинацию функций,
локализованных в пространстве квазиимпульсов вблизи каждой из долин
[42]:

φf (r) =
∑

j=1

Cf,j uj(r)e
ikjrΦf,j(r), (3.8)

Здесь kj, uj(r), Φf,j(r) – соответственно волновой вектор, быстроосцилли-
рующая часть Блоховской функции дна j долины и огибающая функция
для состояния f .

Средняя вероятность перехода с вырожденного уровня не зависит от
выбора ортонормированных комбинаций собственных функций состояний
с данной энергией (см. Приложение 2). Поскольку короткодействующий
примесный потенциал слабо влияет на возбужденные примесные состоя-
ния, кроме состояний 1s и не снимает вырождения, получаемого в рамках
однодолинного метода эффективных масс [42], переходы по ним можно
рассчитывать, принимая Cf,i = δi,k, что соответствует однодолинному при-
ближению.

Наибольший интерес, однако, представляют переходы с участием ниж-
них примесных состояний, для которых междолинное взаимодействие су-
щественно. Именно для таких состояний можно ожидать длинных времен
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жизни, поскольку волновой вектор фонона, соответствующего частоте та-
ких переходов превышает характерный размер волновых функций этих
состояний в пространстве волновых векторов.

В качестве волновых функций состояний 1s, расщепленных междолин-
ным взаимодействием, будем использовать комбинации (3.8) с огибающи-
ми метода эффективных масс, которые преобразуются по неприводимым
представлениям группы симметрии Td с коэффициентами, полученными
методами теории групп [42]:

A1 C1,i = 1/
√

6(1, 1, 1, 1, 1, 1)
E C2,i = 1/2(1, 1,−1,−1, 0, 0)

C3,i = 1/2(1, 1, 0, 0,−1,−1)

T1 C4,i = 1/
√

2(1,−1, 0, 0, 0, 0)

C5,i = 1/
√

2(0, 0, 1,−1, 0, 0)

C6,i = 1/
√

2(0, 0, 0, 0, 1,−1)

(3.9)

Для электронной части матричного элемента перехода получаем:

M b,q
1,2 =

∑

i,j

C∗
2,iC1,j

∫
drΦ∗

2,i(r)
∗u∗i (r)vb,q(r)e

i(q+kj−ki)rΦ1,j(r)uj(r). (3.10)

Переходим к сумме интегралов по элементарным ячейкам, предполагая,
что огибающие мало меняются на масштабе ячейки:

M b,q
1,2 =

∑

i,j

C∗
2,iC1,jD

b,q
i,j a3

0

∑

k

Φ∗
2,i(Rk)Φ1,j(Rk)e

i(q+kj−ki)Rk , (3.11)

где a3
0 – объем элементарной ячейки, Rk – радиус-вектор ячейки k.

Db,q
i,j =

1

a3
0

∫

cell
dru∗i (r)vb,q(r)e

i(q+kj−ki)ruj(r). (3.12)

Волновые вектора фононов q, существенные для матричного элемента
перехода (3.11), определяются локализацией огибающих dK в простран-
стве волновых векторов. Поскольку огибающие метода эффективных масс
плавно меняются на масштабе ячейки, dK ¿ π/a0, сумма по ячейкам
в (3.11) мала, если не выполняется условие |q + kj − ki + G| ≤ dK ¿
π/a0, где G – вектор обратной решетки. Если перекрытие составляю-
щих волновых функций, соответствующих разным долинам, мало, dK ¿
|kj − ki + G|, Db,q

i,j , как показано в разделах 3.1.1 и 3.1.2, выражается через
известные внутридолинные и междолинные константы деформационного
потенциала, а междолинный и внутридолинный вклады в вероятность пе-
рехода не интерферируют.
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3.1.1 Внутридолинные переходы

В случае когда q ¿ |q + kj − ki + G| при (i 6= j) процессы переброса несу-
щественны, и слагаемые в (3.11) с i 6= j малы по сравнению со слагаемыми
с i = j, которые соответствуют внутридолинным переходам:

M b,q
1,2 =

∑

i

C∗
2,iC1,iD

b,q
i F1,2,i(q), (3.13)

где Db,q
i обозначает Db,q

i,i из (3.12),

F1,2,i(q) =
∫

drΦ∗
2,i(r)Φ1,i(r)e

iqr. (3.14)

Будем называть F1,2,i(q) форм-фактором для i-той долины (в атомной
физике форм-фактором называется матричный элемент оператора eiqr по
электронным состояниям в атоме). Поскольку q ¿ π/a0, можно считать
экспоненциальный множитель в выражении для Db,q

i,i приблизительно рав-
ным единице, и Db,q

i выражается через известные деформационные кон-
станты i долины, которые используются обычно при расчете рассеяния
электронов зоны проводимости на длинноволновых фононах:

Db,q
i =

1

a3
0

∫

cell
dru∗i (r)vb,q(r)ui(r). (3.15)

Для эллипсоидальных долин [66]:

Db,q
i = i

(
Ξd(qeb) + Ξu(qzi)(e

bzi)
)
, (3.16)

где eb – вектор поляризации фонона, zi – единичный вектор в направлении
оси симметрии долины. В приближении изотропного упругого континуума
для продольных фононов:

Dl,q
i = i q

(
Ξd + Ξu

q2
i

q2

)
, (3.17)

где qi - составляющая волнового вектора фонона вдоль оси долины. Де-
формационный потенциал поперечных фононов, поляризованных перпен-
дикулярно плоскости векторов q, zi равен нулю, а для поперечных фоно-
нов, поляризованных в плоскости q, zi:

Dt,q
i = i Ξu|qi|

√√√√1− q2
i

q2
, (3.18)
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Константы деформационного потенциала зоны проводимости кремния, ис-
пользуемые в расчетах: Ξu = 7.8 эВ, Ξd = 6 эВ [84].

Коротковолновая асимптотика Форм-фактора

Огибающие метода эффективных масс для доноров в кремнии не могут
быть найдены точно и обычно рассчитываются вариационным методом
[42]. Вариационная процедура не позволяет получить правильное пове-
дение волновых функций при больших волновых векторах k, поскольку
оно мало влияет на среднюю энергию состояния. С другой стороны, по-
скольку волновой вектор фононов, соответствующих переходам по ниж-
ним донорным состояниям в кремнии (2p0 и 1s) превышает характерный
радиус локализации этих состояний в пространстве волновых векторов,
qa >> 1, именно область больших k существенна для расчета их време-
ни жизни. В настоящей работе для расчета коротковолновой асимптотики
форм-факторов переходов по нижним донорным состояниям в кремнии
используется аналитический метод получения правильного асимптотиче-
ского поведения огибающих волновых функций при больших k, который
был развит Мешковым [37] и применен для расчета времени жизни состо-
яния 2p0 доноров германия в однодолинном приближении.

В рамках этого метода для огибающих, соответствующих i долине, в
представлении волнового вектора при больших k для s и p состояний по-
лучено соответственно:

Ψi,s(k) =
e2

2π2εk2
T−1

i (k)Qs, Ψi,p(k) =
e2

π2εk4
T−1

i (k)(pQp). (3.19)

где Ti(k) – зависимость энергии от волнового вектора вблизи экстремума
i долины:

Ti(k) =
h̄2k2(1− βk2

i /k
2)

2mt

, β = 1−mt/ml, (3.20)

ki – составляющая волнового вектора вдоль оси долины, mt и ml – попереч-
ная и продольная массы (для X-долин зоны проводимости кремния mt =
0.19m0 и ml = 0.98m0, m0- масса свободного электрона). Qs =

∫
dkΨs(k)

и Qp =
∫

dkΨp(k)k - первые неисчезающие моменты волновых функций
в импульсном представлении, которые можно выразить через значения
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волновых функций в координатном представлении, рассчитанных вариа-
ционным методом вблизи r = 0:

Qs = (2π)3/2Φ(r = 0), Qp = −(2π)3/2 i∇Φ(r)|r=0. (3.21)

Форм-фактор i-той долины для переходов по нижним примесным со-
стояниям в представлении волнового вектора:

F1,2,i(q) =
∫

dkΨ∗
2,i(k)Ψ1,i(k + q). (3.22)

Поскольку q много больше локализации волновых функций в простран-
стве волнового вектора, подынтегральное выражение в (3.22) имеет два
максимума, которые определяют значение интеграла. Раскладывая в ряд
более плавные функции вблизи каждого из максимумов, для переходов
между s-состояниями можно получить:

F1,2,i(q) =
e2

π2εq2
T−1

i (q)Qs
1Q

s
2. (3.23)

Выражение для переходов между состояниями s и p получено в [37]. Ва-
риационные функции состояний 1s и 2p0, используемые в данной работе
[42]:

Φ1s,i(r) = 1√
πa2

1⊥
exp

(
−

√
r2 − x2

i

a2
1⊥

+
x2

i

a1‖
2

)
,

Φ2p0,i(r) = xi√
πa2

2⊥a3
2‖

exp


−

√√√√r2 − x2
i

a2
2⊥

+
x2

i

a2
2‖


.

(3.24)

Вариационные параметры: a1⊥ = 0.74a0, a1‖ = 0.415a0, a2⊥ = 1.11a0, a2‖ =
0.66a0, a0 = h̄2ε/mte

2.

Внутридолинные переходы с состояния 2p0

Для расчета времени жизни состояния 2p0 будем использовать волновые
функции однодолинного метода эффективных масс для состояния 2p0,
считая, что электрон может находиться в любом из вырожденных состоя-
ний 2p0(k) с Ci = δi,k с равной вероятностью. Матричный элемент перехода
(3.13) с состояния 2p0(k) с излучением фонона b,q:

M b,q
2p0(k),1s) = C1s,kD

b,q
k F2p0,1s,k(q). (3.25)
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Полная вероятность перехода в единицу времени в соответствии с (3.6):

W b
1s,2p0(k) = |C1s,k|2W b

1s,2p0,k,

W b
1s,2p0,k = q2

8π2ρc|E2p0−E1s|Sb,q

∫
dΩq |Db,q

k F1s,2p0,k(q)|2,
(3.26)

Средняя вероятность внутридолинного перехода с уровня 2p0 в одно из
состояний 1s при спонтанном излучении фонона:

W
intra
2p0,1s =

1

6

6∑

k=1

∑

b

|C1s,k|2W b
1s,2p0,k. (3.27)

Учитывая, что W b
1s,2p0,k одинакова для каждой из долин i в силу симмет-

рии, а из условий нормировки
∑6

k=1 |C1s,k|2 = 1, для любого 1s состояния:

W
intra
2p0,1s =

1

6

∑

b

W b
1s,2p0,k. (3.28)

Полная скорость внутридолинной релаксации с уровня 2p0 на основное
состояние (см. раздел 1.4.1) при низких температурах, когда вероятность
термического возбуждения с отщепленных состояний мала, определяется
суммой вероятностей перехода в 1s состояния:

W̃ intra
2p0,g.s. = W

intra
2p0,1s(A) + 2W

intra
2p0,1s(E) + 3W

intra
2p0,1s(T ). (3.29)

Используя выражение для форм-фактора, выведенное в [37], для скорости
внутридолинной релаксации с состояния 2p0 в Si:P получено значение:

W̃ intra
2p0,g.s. = 6.5× 107 1/с. (3.30)

Это значение времени жизни использовалось в расчете усиления в Si:P
при оптической накачке CO2 лазером, приведенных в разделе 3.2.4. Тео-
ретический порог генерации, полученный с использованием этого значе-
ния, значительно ниже наблюдаемого. В разделе 3.1.2 показано, что, хотя
энергия переходов 2p0 → 1s отличается от энергии междолинных фоно-
нов, междолинные переходы могут давать существенный вклад в скорость
релаксации с уровня 2p0.
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Внутридолинные переходы с состояний 1s

Время жизни состояния 1s(E) определяется переходами в основное состо-
яние 1s(A). Электронная часть матричного элемента (3.13) внутридолин-
ного перехода между состояниями 1s(E) и 1s(A) (3.9):

M b,q
1s(E),1s(A) =

1√
6

(Db,q
z F1s(E),1s(A),z(q)−Db,q

x F1s(E),1s(A),x(q)), (3.31)

где индексы z и x обозначают долины, ориентированные вдоль соответ-
ствующих осей. Используя (3.17), (3.18) и (3.23), для продольных и попе-
речных фононов получаем соответственно:

M l,q
1s(E),1s(A) =

ie2Qs
1Q

s
2mt√

6 π2h̄5εq3

{
Ξd + Ξuq

2
z/q

2

1− βq2
z/q

2 − Ξd + Ξuq
2
x/q

2

1− βq2
x/q

2

}
,

M t,q
1s(E),1s(A) =

ie2Qs
1Q

s
2mtΞu√

6 π2h̄5εq3




|qz|

√
1− q2

z/q
2

1− βq2
z/q

2 − |qx|
√

1− q2
x/q

2

1− βq2
x/q

2



 .

(3.32)

Суммируя по направлениям волнового вектора в соответствии с (3.7), и
по поляризациям, для полной вероятности перехода 1s(E) → 1s(A) в Si:P
получаем, используя данные спектра фононов из [85]:

Wintra
1s(E),1s(A) = 2× 1010 1/с. (3.33)

Матричный элемент внутридолинного перехода между донорными состо-
яниями 1s(E) и 1s(A) в кремнии рассчитывался при исследовании фонон-
ного уширения примесных линий [86] с использованием водородоподобных
волновых функций, что соответветствует случаю β = 0, и приводит к за-
нижению вклада продольных фононов. Значения полной скорости релак-
сации, соответствующие уширению, полученному в [86] близки к (3.33).
Вклад междолинных фононов в [86] не учитывался.

Для переходов между 1s(T ) и 1s(A) состояниями донора в кремнии
получаем, подставляя (3.9) в (3.13):

M b,q
1s(T ),1s(A) =

1

2
√

3
(Db,q

z F1s(T ),1s(A),z(q)−Db,q
−zF1s(T ),1s(A),−z(q)) = 0. (3.34)

Форм-факторы F1s(T ),1s(A),i(q), а также Db,q
i (3.16) одинаковы для противо-

положных долин в силу симметрии. Поскольку состояние 1s(T ) содержит
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функции, связанные только с двумя противоположными долинами, взя-
тые с разными знаками, а в состояние 1s(A) все огибающие входят с одним
знаком, матричный элемент перехода между этими состояниями в прибли-
жении однодолинных переходов зануляется для фононов с любым волно-
вым вектором и поляризацией. Тот же результат получается и для пере-
ходов 1s(T ) → 1s(E). Равенство нулю аналогичных матричных элементов
отмечалось в работе [83]. Однако, правила отбора, определяемые симмет-
рией задачи, допускают такие переходы. Действительно (см, например,
[92]), переход запрещен, если представление, по которому преобразуется
оператор возмущения, не содержит представления, по которому преобра-
зуется произведение волновых функций состояний φ∗1(r)φ1(r). Однако, в
случае фонона с произвольным волновым вектором q количество лучей
в звезде вектора q совпадает с порядком группы направлений кристалла,
и Vb,q(r)e

iqr преобразуется по регулярному представлению для любой под-
группы группы направлений, а, значит, и группы Td симметрии кристалла
с примесью замещения. Поскольку регулярное представление включает в
себя все неприводимые представления, переход между любыми примес-
ными состояниями разрешен. И действительно, если учесть междолинное
перекрытие волновых функций (слагаемые с i 6= j в (3.11) ), матричный
элементы переходов 1s(T ) → 1s(A) и 1s(T ) → 1s(E) будут отличны от 0
для произвольных волновых векторов фононов, преобразующихся по регу-
лярному представлению группы направлений. Однако, наибольший вклад
в вероятность переходов 1s(T ) → 1s(A) вносят фононы, волновые век-
тора которых близки к междолинным. Эти переходы рассматриваются в
следующем разделе.

3.1.2 Междолинные переходы

В случае, когда волновой вектор фонона близок волновому вектору меж-
долинного фонона |ki − kj −G− q| ≤ dK, при малости перекрытия со-
ставляющих волновых функций, соответствующих разным долинам и q À
dK наибольший вклад в (3.11) дают слагаемые с i и j, для которых
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|ki − kj −G− q| ≤ dK:

M b,q
1,2 =

∑

i, j,
|ki − kj −G− q| ¿ dK

C∗
2,iC1,jD

b,q
i,j F1(j),2(i)(q− ki + kj + G),

(3.35)
где F1(j),2(i)(q) – междолинный форм-фактор:

F1(j),2(i)(q) =
∫

drΦ∗
2,i(r)Φ1,j(r)e

iqr, (3.36)

Поскольку |ki − kj −G− q| ≤ dK ¿ G, Db,q
i,j соответствует известному

деформационному потенциалу междолинного рассеяния:

Db
i,j =

1

a3
0

∫

cell
dr u∗i (r)vb,q=kj−ki−G(r)eiGruj(r). (3.37)

Вообще говоря при любом q матричный элемент (3.11) является су-
перпозицией матричных элементов, соответствующих внутридолинным и
междолинным переходам. Однако, поскольку при dK ¿ π/a0 внутридо-
линные и междолинные переходы преобладают в разных областях про-
странства волновых векторов, и именно эти области дают основной вклад в
вероятность перехода, интерференцией этих процессов можно пренебречь.

Между долинами зоны проводимости кремния, расположенными в точ-
ках типа ∆: kx = 0.86G1,0,0/2 (G1,0,0 = (1, 0, 0) 2π/a0) возможны g-переходы
(рис. 11) между противоположными долинами с qg,x = 2kx − G1,0,0, и
f -переходы между перпендикулярными долинами с qf = 0.86G1,0,0/2 −
0.86G0,1,0/2−G1,1,1 (G1,1,1 = (1, 1, 1) π/a0). Поскольку волновой вектор f -
фононов лежит на границе зоны Бриллюэна qf = −0.14G1,0,0/2+0.14G0,1,0/2−
G0,0,1/2 , нельзя пользоваться изотропным приближением для поверхно-
сти постоянной энергии фонона, и суммирование по волновым векторам
фононов производится в соответствии с (3.6). Волновой вектор g-фононов
составляет всего qg = 0.29 π/a0 и в этом случае применяется изотропное
приближение (3.7).

Междолинные переходы с состояния 2p0

Частоты переходов 2p0 → 1s(E, T ) близки к частоте междолинных LA(g) и
TA(f) фононов. Основной вклад в вероятность перехода вносят g-фононы.
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Учитывая, что междолинный форм-фактор для противоположных долин
равен внутридолинному форм-фактору, и условие нормировки состояний,
вероятность перехода на уровни 1s(E, T ) усредненная по состояниям 2p0:

W
b
2p0→1s(E,T ) =

q2D
LA(g)
i,−i

8π2ρc|E2p0 − E1s(E,T )|Sb,q

g1s(E,T )

6

∫
dΩq |F2p0,1s(E,T ),i(q−qg,i)|2,

(3.38)
g1s(E,T ) – кратность вырождения соответствующих состояний. Форм-факторы
перехода рассчитывались с использованием водородоподобных огибающих
волновых функций с радиусами локализации, соответвующими энергии
уровня (1.8). Скорости междолинных переходов, полученные с исполь-
зованием междолинных констант деформационного потенциала D

LA(g)
i,−i =

0.8× 108 эВ/см [84] и данных спектра фононов, отличающихся в [66], [84]
и [85]:

[66] [84] [85]

h̄ωLAg (мэВ) 22.4 18.5 18.8

SLAg (106 см/с) 2.1 1.73 1.76

W
LA(g)
2p0,1s(E) (109 1/с) 1.2 1.4 1.1

W
LA(g)
2p0,1s(T ) (109 1/с) 0.57 3.6 3.1

(3.39)

Междолинные переходы с состояний 1s

Частоты переходов 1s(T, E) → 1s(A) близки к частоте междолинных TA(g)
фононов. Минимальная разница соответствующих волновых векторов ле-
жит в пределах локализации огибающих волновых функций. g-переходы
между разными долинами не интерферируют, так как им соответвуют
различные волновые вектора фононов. Используя (3.9), получим:

W
b
1s(E,T )→1s(A) =

q2D
TA(g)
i,−i

8π2ρc|E1s(E,T ) − E1s(A)|Sb,q

1

6

∫
dΩq F2p0,1s(E,T ),i(q− qg,i)|2.

(3.40)
Скорости междолинных переходов, полученная с использованием меж-

долинных констант деформационного потенциала (объединяющих две воз-
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можных поляризации) D
TA(g)
i,−i = 0.3 × 108 эВ/см [84], и данных спектра

фононов [66], [84] и [85]:

[66] [84] [85]

h̄ωTAg (мэВ) 13.7 12.1 11.4

STAg (106 см/с) 1.2 1.1 1.0

W
TA(g)
1s(E),1s(A) (1010 1/с) 2.8 3.5 3.6

W
TA(g)
1s(T ),1s(A) (1010 1/с) 2.6 3.7 4.1

(3.41)

3.1.3 Роль междолинных переходов во внутрицентро-

вой релаксации

Таким образом, междолинные переходы существенно сокращают время
жизни состояний 2p0 и 1s(E, T ) в Si:P. Скорость междолинных перехо-
дов для этих состояний больше скорости внутридолинных переходов, по-
скольку для междолинных переходов с этих состояний меньше сказыва-
ются ограничения, связанные с законом сохранения импульса: разность
импульсов соответствующих долин отличается от импульса излучаемого
фонона на величину, меньшую неопределенности импульса в локализован-
ном состоянии. Время жизни состояний 1s(E, T ) сильно зависит от типа
примеси, поскольку частота переходов 1s(T, E) → 1s(A) сильно отличает-
ся из-за химического сдвига. Время жизни состояния 2p0 меняется мало,
так как оно определяется переходом 2p0 → 1s(T, E), частота которого ме-
няется мало.

Следует отметить, что для верхних возбужденных состояний, для кото-
рых выполняется qai ≤ 1, внутридолинные переходы более эффективны.
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3.2 Распределение носителей и усиление из-

лучения в условиях оптической накачки

при низких температурах

3.2.1 Населенности нижних возбужденных состояний

при оптической накачке.

Населенности нижних возбужденных состояний нейтральных донорных
центров (D0) описывались в рамках вероятностного метода. Отношение
населенностей возбужденных примесных состояний к населенности основ-
ного состояния при фотоионизации выражается через вероятности следу-
ющим образом [A12]:

nk

ng.s.

=
Wopt

g.s.,cPc,k,g.s. + W̃ ph,imp
g.s.,k

W̃ ph,imp
k,g.s. + Wopt

k,c (1− Pc,k,g.s.)
, (3.42)

где W̃ ph,imp
g.s.,k и W̃ ph,imp

k,g.s. – полная скорость перехода с g.s. на k уровень и
обратно при взаимодействии с фононами и соударениях, учитывающая
различные возможные пути по лестнице возбужденных примесных состо-
яний; W opt

g.s.,c – скорость оптической ионизации основного состояния; Wopt
k,c

– скорость оптической ионизации состояния k, которая для используемых
мощностей оптической накачки (до I = 1025 квантов/см2с ) мала по срав-
нению с W̃ ph,imp

k,g.s. для всех состояний, кроме долгоживущего состояния 2p0 в
однодолинной модели; Pc,k,g.s. – вероятность, что носитель заряда из зоны
проводимости (c) попадет на уровень k до того, как он достигнет основного
состояния g.s.

Предполагая равновесное распределение фононов и свободных носите-
лей заряда с температурой T , можно установить связь между термическим
возбуждением и релаксацией из правила детального баланса:

W̃ ph,imp
g.s.,k

W̃ ph,imp
k,g.s.

= exp
(

Eg.s. − Ek

T

)
, (3.43)
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Ek и Eg.s. энергии состояний k и g.s.. Таким образом, при

exp
(

Eg.s. − Ek

T

)
¿ W opt

g.s.,cPc,k,g.s.

W̃ ph,imp
k,g.s.

(3.44)

термическое возбуждение несущественно.
Прямой захват с излучением междолинных оптических и акустических

фононов мало эффективен при температурах T ¿ h̄ω−Ei [87]. В этих усло-
виях преобладает каскадный захват при взаимодействии с акустическими
фононами и свободными носителями заряда.

При малых концентрациях свободных носителей n < 1/L0(εT/e2)2 '
1012см−3 [53] ( L0 – длина свободного пробега при рассеянии на акустиче-
ских фононах, ε – диэлектрическая проницаемость, e – заряд электрона)
время жизни свободных носителей и распределение по верхним возбуж-
денным состояниям определяется взаимодействием с фононами, при боль-
ших – ударными процессами.

Скорость Оже переходов между нижними примесными уровнями умень-
шается при увеличении разности энергий соседних уровней ∆E как ∆E−2,
в то время как скорости переходов при излучении фононов растут вплоть
до ∆E ' δE = h̄sa−1

i . При T ¿ ∆E, в соответствии с (1.17), скоро-
сти Оже-релаксации между нижними донорными состояниями (2p0, 2s,
1s(E, T ), 1s(A)) не превышают скоростей релаксации при взаимодействии
с фононами вплоть до концентраций n ' 1014 см−3. Исключение состав-
ляет скорость Оже перехода между состояниями 1s(T ) → 1s(E), которая
становится сравнимой с скоростью излучения фонона для этих состояний
при более низких концентрациях свободных носителей ( n ' 1013 см−3),
поскольку их энергии близки.

Скорость перехода с излучением акустического фонона быстро спада-
ет при увеличении разности энергий соседних уровней ∆E при условии
∆E > δE = h̄sa−1

i [7, 9]. В случае, когда разность энергий соседних уров-
ней превышает характерный шаг фононной релаксации (это справедливо
для переходов по нижним возбужденным состояниям в кремнии вплоть до
состояния 3s), вероятность попадания возбужденного носителя на каждый
из таких уровней до релаксации на основное состояние близка к единице.
Поскольку вероятность прямого перехода на уровень 2p0, минуя 2s мала,
получаем:

Pc,2p0,g.s. ' 1− Wac
2s,1s

Wac
2s,2p0

. (3.45)
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Оценивая скорости прямых переходов с излучением акустических фононов
Wac

2s,1s и Wac
2s,2p0

в рамках водоpодоподобной модели пpимесного центpа [7,
9], получаем Pc,2p0,g.s. ' 0.99, т.е. большая часть носителей заряда попадает
на уровень 2p0 при релаксации. Таким образом,

n2p0

ng.s.

= Wopt
g.s.,cτ2p0, (3.46)

где τ2p0 = 1/W̃ ph
2p0,g.s. - среднее время релаксации с уровня 2p0 на основное

состояние с излучением фононов.
Состояния 1s(E, T ) удобно рассматривать как один уровень (см. раздел

1.4.1):
n1s(E,T )

ng.s.

=
Wopt

g.s.,cPc,1s(E,T ),g.s.

W̃ ph
1s(E,T ),g.s.

, (3.47)

При этом W̃ ph
1s(E,T ),g.s. – средняя скорость релаксации с уровня 1s(E, T ), а

скорость прихода на уровень представляет собой сумму скоростей прихода
на каждое из состояний. Вероятность

Pc,1s(E,T ),g.s. '
W ph

2p0,1s(E) + W ph
2p0,1s(T )

W̃ ph
2p0,g.s.

' 1. (3.48)

В случае быстрых ударных переходов между состояниями 1s(E) и 1s(T ),
соотношение их населенностей соответствует температуре распределения
свободных носителей. В случае, если вероятности ударных переходов меж-
ду 1s состояниями малы, отношение их населенностей:

n1s(E)

n1s(T )

=
Wph

2p0,1s(E)

Wph
2p0,1s(T )

Wph
1s(T ),g.s.

Wph
1s(E),g.s.

. (3.49)

Поскольку отличие скоростей релаксации для состояний 1s(E) и 1s(T )
невелико (раздел 3.1.2), средняя скорость релаксации с уровня 1s(E, T )
мало меняется с изменением отношения их населенностей.

Состояние 2p0, отделенное наибольшим энергетическим интервалом от
отщепленных состояний 1s(E, T ), является наиболее долгоживущим. Вре-
мя жизни отщепленных состояний 1s(E, T ) отделенных меньшим энерге-
тическим зазором от основного состояния, меньше времени жизни состоя-
ния 2p0. Таким образом при низких температурах, когда тепловое возбуж-
дение несущественно, формируется инверсия населенностей состояний 2p0
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и 1s(E, T ):
F2p0

F1s(E,T )

=
W̃ ph

1s(E,T ),g.s.

W̃ ph
2p0,g.s.

g1s(E,T )

g2p0

, (3.50)

где Fk - вероятность заполнения состояний, усредненная по уровню k, а gk

вырождение уровня. Усиление на переходе 2p0 → 1s(i):

α2p0→1s(i) = σ2p0→1s(i)(F2p0 − F1s(i))ND, (3.51)

где F1s(i) = F1s(E,T )n1s(i)g1s(E,T )/n1s(E,T )g1s(i), σ2p0→1s(i) – сечение оптических
переходов между соответствующими уровнями.

Уравнения (3.47) и (3.46) дают относительную населенность уровней.
Для получения абсолютного значения населенностей состояний и усиле-
ния необходимо решить уравнение электронейтральности, предварительно
найдя относительные концентрацию свободных носителей n, населенности
верхних возбужденных состояний

∑
ni и состояний D−-центров ND− :

ND −NA = ng.s. + n1s + n2p0 +
∑

ni + n + 2ND− , (3.52)

где ND - концентрация доноров, NA - концентрация акцепторов.

3.2.2 Квазиклассическое описание распределения по

верхним возбужденным состояниям

Населенности верхних возбужденных состояний удобно pассчитывать в
квазиклассическом пpиближении [64, 8], котоpое удовлетвоpительно опи-
сывает пpимесные состояния, пока pасстояние между уpовнями не пpе-
вышает хаpактеpной энеpгии испускаемого фонона. В pамках квазиклас-
сического пpиближения (см раздел 1.4.2) функция распределения по воз-
бужденным состояниям описывается уравнением Фоккера-Планка:

ρ̃
∂f

∂t
= − ∂J

∂E
, (3.53)

где J – поток носителей в пространстве полной энергии. Стационарное
решение соответствует J = const(E) = ng.s.W

opt
g.s.,c – поток оптически иони-

зованных носителей. При взаимодействии с равновесными акустическими
фононами,

J = −B(E)

(
f + T

∂f

∂E

)
, (3.54)
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B(E) =
1

V

∫

V

∫
Eρ(E)τ−1

E (E)δ(E − E + V (r)) dE dr. (3.55)

Влияние населенности долгоживущего состояния на pаспpеделение носи-
телей заpяда по верхним возбужденным состояниям удается учесть, ис-
пользуя в качестве гpаничного условия для квазиклассической функции
pаспpеделения f(E) значение относительной заселенности уpовня 2p0, вы-
численное в pамках веpоятностного описания (3.46).

f(E2p0) = n2p0/N
+, (3.56)

где N+ – концентpация заpяженных доноpов, E2s и n2p0 – энеpгия иониза-
ции и населенность состояния 2p0 соответсвенно. Стационарное решение
уравнения (3.53) с граничным условием (4.6):

f =
I exp (−E/T )

T

E∫

E2p0

exp (E/T )

B(E)
dE +

n2p0

N+
exp

(
E2p0 − E

T

)
. (3.57)

Полное число частиц в верхних возбужденных состояниях:

∑
ni =

EN∫

E2p0

f(E)ρ̃ dE. (3.58)

При используемых уровнях легирования и накачки в Si:P лазере, при
|E2p0| À T , основной вклад в интеграл в (3.58) вносит область энергий
вблизи нижнего предела интегрирования, где подынтегральная функция
максимальна, вклад первого слагаемого (3.57) мал. При T ¿ 1/ρloc(E2p0)
населенности возбужденных состояний малы, по сравнению с населенно-
стью долгоживущего состояния 2p0.

3.2.3 Концентрация D−-центров и свободных носите-

лей

D−-центр представляет собой отрицательно заряженный донор, или до-
нор с дополнительным электроном. Оценка энергии уровня этого допол-
нительного электрона по аналогии с отрицательно заряженным атомом
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водорода: ED− ' 0.055EB (см. рис. 11). D−-центры формируются из ней-
тральных донорных центров, захватывающих электроны при взаимодей-
ствии с акустическими фононами. Стационарное уравнение баланса для
населенности D−-центров:

nD−τ−1
D− = nα0N0, (3.59)

где α0 – коэффициент захвата электронов на нейтральные центры, N0 =
ND − N+ − 2nD− – концентрация нейтральных центров, N+ = NA + n +
nD− – концентрация заряженных центров. Время жизни D−-центров τD−

определяется термическим возбуждением и фотоионизацией:

τ−1
D− = Wph

D−, + Wopt
D−,. (3.60)

В соответствии с принципом детального баланса,

Wph
D−, = α0Nc(T ) exp (−ED−/T ), (3.61)

где Nc(T ) – число состояний зоны проводимости в интервале энергий T .
Концентрация свободных носителей в условиях каскадного захвата с

излучением акустических фононов:

n

ng.s.

=
Wopt

g.s.,c

α+N+
, (3.62)

где α+ коэфициент каскадной рекомбинации на притягивающий кулонов-
ский центр, см. [8]. Используемые коэффициенты захвата предполагают
Максвеллловское распределение свободных носителей заряда с температу-
рой решетки. Существенного разогрева фотоионизованных носителей нет,
пока времена релаксации свободных носителей при взаимодействии с оп-
тическими и акустическими фононами быстрее, чем скорость оптического
разогрева.

3.2.4 Распределение носителей заряда и усиление из-

лучения

На рис. 11 представлена зависимость населенностей состояний D0, D− -
центров и концентрации свободных носителей от плотности потока фо-
нонов накачки CO2 лазером (P), рассчитанная в однодолинной модели.
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Применимость однодолинного приближения обсуждается в разделе 3.1. В
рамках однодолинной модели учитываются только внутридолинные пере-
ходы носителей заряда. Для расчета вероятностей всех переходов, кроме
переходов с состояния 2p0 и 1s(E, T ), используются волновые функции
водородоподобных состояний в приближении сферически симметричной
долины с массой равной массе плотности состояний ∆-долин зоны прово-
димости кремния m∗ = 0.33m0. В изотропном приближении константа аку-
стического деформационнного потенциала Ξ = 9 эВ [84] объединяет вкла-
ды от LA и TA фононов. Предполагается возбуждение неполяризованным
светом, которое приводит к равномерному заселению всех долин. Веро-
ятности внутридолинных переходов с состояния 2p0 и 1s(E, T ), которые
сильно зависят от вида волновой функции, рассчитаны с учетом многодо-
линного характера зоны проводимости и анизотропного закона дисперсии.
Точная асимптотика матричного элемента при больших волновых векто-
рах q À a−1

B º рассчитывалась по методу Мешкова [37]. Междолинные
переходы не учитывались. Вероятности переходов с состояния 1s(E, T )
в однодолинной модели оценивались как скорости переходов между со-
стояниями, подобными основному состоянию атома водорода с радиусом,
соответствующим энергии ионизации (1.8); предполагалось, что скорость
перехода между состояниями 1s(E) и 1s(T ) из-за соударений выше скоро-
сти релаксации при взаимодействии с фононами.

На рисунке 11 представлены результаты расчета усиления на переходах
2p0 → 1s(E) и поглощения D− центров на этой частоте. Фотоионизация 2p0

состояния вносит малый вклад в поглощение. Сечение σ2p0→1s(E) ' 10−14

см2 оценивается в соответствии с данными работы [89] в предположении
ширины линии порядка 2 см−1,
сечение фотоионизации состояния 2p0 на той же частоте σ2p0→continuum '
5 × 10−15 см2. Порог усиления определяется превышением усиления на
примесных переходах над уровнем решеточного поглощения (αL < 0.1
см−1 [91]) и резонаторных потерь.

Порог усиления, полученный в однодолинной модели, более чем на по-
рядок меньше наблюдаемого в эксперименте. Расхождение удается объяс-
нить уменьшением времени жизни состояния 2p0 из-за быстрых переходов
с излучением междолинных LA(g) фононов (раздел 3.1.2).

Результаты расчета населенностей и коэффициента усиления с учетом
междолинных переходов представлены на рис. 11, 11 Вывод о том, что
высокие пороговые значения накачки связаны с междолинной релаксаци-
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ей, позволяет ожидать существенного уменьшения порога в случае, когда
междолинная релаксация подавлена.

3.2.5 Роль поглощения излучения на переходах D−-

центров

D−-центры могут вносить существенный вклад в поглощение излучения
на примесных переходах.

Сечение фотопоглощения D−-центров [88] имеет максимум при h̄ω =
2ED− , спадает при больших частотах значительно медленнее, чем сечение
фотоионизации состояний кулоновских центров, и составляет σD− ' 10−14

см2 на частоте переходов 2p0 → 1s(E, T ), что существенно превышает
сечение фотоионизации состояния 2p0. Сечения усиления на переходах
2p0 → 1s(E, T ) по оценкам, сделанным на основании температурной зави-
симости спектров фотопоглощения [89], имеют тот же порядок величины:
σ2p0→1s(E) ' 10−14 см2, σ2p0→1s(T ) ' 1.5×10−14 см2 при ширине линии поряд-
ка 2 см−1. Баланс усиления на переходах между примесными состояниями
и поглощения D−-центров определяется соотношением их населенностей.

В соответствии с (3.59), (3.46) и (3.62), отношение населенностей D−

и 2p0 состояний равно произведению отношений коэффициентов рекомби-
нации на нейтральные и заряженные доноры, их концентраций и времен
жизни состояний:

nD−

n2p0

=
α0N0τD−

α+N+τ2p0

, (3.63)

Поскольку N+/N0 растет с увеличением компенсации, в то время, как
остальные величины в правой части (3.63) меняются мало, относительная
концентрация D−-центров монотонно уменьшается с ростом компенсации
при любом уровне накачки.

Влияние D−-центров и компенсации сильнее при низких интенсивно-
стях накачки, поскольку в этом случае их время жизни не сокращается
оптической ионизацией, а отношение N+/N0 имеет наименьшее значение.

Хотя при низких температурах решетки коэффициент захвата на при-
тягивающие донорные центры значительно больше, чем на нейтральные
доноры (при температуре жидкого гелия α+ ≥ 10−4 см3с−1 [8], α0 ' 9×10−7

см3с−1 [88]), концентрация D−-центров при низких интенсивностях опти-
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ческой накачки и низком уровне компенсации может быть существенной,
и даже превышать населенность 2p0 состояния.

Действительно, при уровне накачки

Wopt
g.s.,c < WD−,c

σg.s.(h̄ωp)

σD−(h̄ωp)
(3.64)

оптическая ионизация D−-центров несущественна, и их время жизни опре-
деляется термическим возбуждением.

При низких температурах τD− (см. 3.61) превышает время жизни наи-
более долгоживущего состояния 2p0 нейтрального примесного центра (τD− '
6× 10−6 с при гелиевой температуре).

Заметим, что поскольку оптимальный уровень легирования для полу-
чения излучения на примесных переходах ND−NA À Nc(T ) exp (−ED−/T ),
при выполнении условия (3.64) концентрация свободных носителей, в со-
ответствии с (3.59), много меньше концентрации D−-центров. Если также
выполняется условие:

Wopt
g.s.,c <

N2
A

(ND −NA)2
α+Nc(T ) exp

(−ED−

T

)
, (3.65)

nD− ¿ NA, и концентрация заряженных центров определяется концентра-
цией компенсирующей примеси: N+ ' NA и N0/N+ ' (ND −NA)/NA.

Таким образом, в соответствии с (3.63), при низкой интенсивности на-
качки (3.64), (3.65) и малой компенсации:

ND −NA

NA

> τ2p0α
+Nc(T ) exp

(−ED−

T

)
, (3.66)

концентрация D−-центров больше населенности 2p0 состояний, и усиление
невозможно.

При увеличении интенсивности накачки скорость захвата притягива-
ющими центрами увеличивается относительно скорости захвата на ней-
тральные центры благодаря росту N+/N0, время жизни последних умень-
шается из-за оптической ионизации. При этом уменьшается роль поглоще-
ния D−-центров.

Результаты расчета концентрации D−-центров и населенности состоя-
ния 2p0 при разных уровнях компенсации и накачки представлены на рис.
11. Зависимость полного коэффициента усиления αt, включающего усиле-
ние на переходе 2p0 → 1s(E), поглощение при фотоионизации D−-центров
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и фотоионизации состояния 2p0 на той же частоте, от интенсивности на-
качки для разных уровней компенсации представлена на рис. 22

Генерация возможна, когда усиление αt превышает сумму решеточного
поглощения (αl ' 0.1 см−1 ) и резонаторных потерь. При увеличении ком-
пенсации αt увеличивается и порог генерации снижается. Влияние компен-
сации на порог особенно существенно при малых резонаторных потерях,
поскольку снижение потерь приводит к снижению порога до низких интен-
сивностей накачки (см. (3.64), (3.65)), при которых влияние D−-центров
особенно велико.

3.3 Обсуждение экспериментальных результа-

тов и перспективы
Результаты исследования субмиллиметрового излучения из образцов Si:P
при накачке излучением CO2 лазера представлены на рис. 23. Пороговое
увеличение (на два порядка) интенсивности субмиллиметрового излуче-
ния наблюдалось при накачке P ' 1024 фотон см−2 с−1 Зависимость фо-
тотока от мощности накачки вплоть до P = 1025 фотон см−2 с−1 была плав-
ной. Отсутствие скачков фототока показывает, что пороговое изменение
интенсивности излучения не связано с резким изменением распределения
носителей заряда. Стимулированный характер излучения подтверждает-
ся тем, что импульс излучения при мощности накачки выше пороговой
был короче, чем импульс накачки (рис. 24), в то время как при меньших
значениях мощности накачки длительности импульсов совпадали.

Укорочение импульса излучения в надпороговом режиме связано с экс-
поненциальным развитием процесса генерации.

Спектральные измерения показали, что длина волны излучения при
накачке CO2 лазером соответствует переходу 2p0 → 1s(T ) (λ = 55мкм ).
Отсутствие линии, соответствующей переходу 2p0 → 1s(E) (λ = 59мкм ) в
спектре излучения лазера связано с меньшим коэффициентом усиления на
этой частоте в случае быстрых Оже переходов между состояниями 1s(E)
и 1s(T ) и конкуренцией процессов усиления на этих частотах.

Пороговое увеличение интесивности излучения наблюдалось только в
образцах с концентрацией донорных центров ND = 9×1014÷3×1015 см−3.
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Отсутствие эффекта при меньших концентрациях связано с меньшим чис-
лом носителей заряда, участвующих в усилении, что приводит к превыше-
нию потерь над уровнем усиления. При больших концентрациях орбиты,
существенные для каскадного захвата, перекрываются, скорость захвата
при этом ограничена скоростью энергетической релаксации [8]. При этом
растет доля свободных носителей заряда и носителей на D− центрах от-
носительно числа носителей на возбужденных примесных состояниях. В
то же время уширение примесных линий [90] приводит к уменьшению се-
чений примесных переходов и, следственно, усиления.

Экспериментальное значение порога накачки хорошо согласуется с тео-
ретическими расчетами с учетом влияния междолинных фононов на время
жизни 2p0 состояния (см. раздел 3.2.4).

Экспериментально было обнаружено уменьшение порога генерации при
увеличение компенсации с сохранением концентрации активных центров
ND−NA. Порог в образцах с компенсацией K = 0.06 был приблизительно в
полтора раза меньше, чем в слабо компенсированных образцах K < 0.002
(ND − NA = 3 × 1015 см−3), что объясняется уменьшением концентрации
и соответственно поглощения D− центров (раздел 3.2.5) в компенсирован-
ных образцах. Согласно расчетам, влияние D− центров на порог становит-
ся более существенным при уменьшении потерь в резонаторе.

Наиболее существенное уменьшение порога генерации на примесных
переходах может быть связано с поиском условий, когда подавлена меж-
долинная релаксация.

Одноосная деформация может быть использована для перестройки ча-
стоты излучения.

Результаты этой главы опубликованы в работах [A6, A10, A12, A14-
A15, A18, A21-A23, A25-A29]
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Глава 4

Инверсия населенностей и

усиление излучения на

примесных переходах в Si:Bi

Механизм получения инвеpсии населенностей на пpимесных состояниях
Si:Bi связан с pезонансным взаимодействием состояний 2p0 и 2s с опти-
ческими фононами (рис. 25). Частоты переходов с состояний 2p0 и 2s в
основное примесное состояние близки к частотам междолинных TO f фо-
нонов (h̄ωf = 59 мэВ ) и LO g фононов (h̄ωg = 62 мэВ) [84] соответствен-
но. Линия в спектpе поглощения Si:Bi [23, 24], соответствующая пеpеходу
из основного состояния доноpа в состояние 2p0, значительно уширена по
сравнению с другими линиями (рис. 26). Исследование изменения формы
линии при одноосном сжатии кристалла [23, 24] показало, что сдвиг часто-
ты линии от частоты оптического междолинного фонона приводит к обу-
жению линии. Форма линии удовлетворительно соответствует расчетам
оптических переходов при резонансном взаимодействием с оптическими
фононами [25]. Это означает, что время жизни в состоянии 2p0 контроли-
руется pезонансным взаимодействием с оптическими фононами и может
быть оценено по ширине линии (τ2p0 ' τ2s ' 10−12 с). Населенности верх-
них возбужденных состояний при каскадном захвате фотоионизованных
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носителей заряда формируются более медленной релаксацией при взаи-
модействии с акустическими фононами.

Инвеpсия населенностей образуется на пеpеходах с верхних возбуж-
денных в состояния 2p0 и 2s [A12, A25], а также отщепленные состояния
1s(E, T ) [A29]. Состояния 2p0 и 2s оголяют быстрые переходы с излуче-
нием оптических фононов. Отщепленные состояния 1s(E, T ) оказываются
относительно мало заселенными, поскольку большинство носителей заря-
да релаксирует с состояний 2p0 и 2s непосредственно в основное примесное
состояние, минуя отщепленные.

4.1 Населенности верхних возбужденных со-

стояний

4.1.1 Квазиклассическое описание распределения по

верхним возбужденным состояниям

Населенности верхних возбужденных пpимесных состояний и состояний
зоны проводимости рассчитывались в квазиклассическом пpиближении
[64, 8] , котоpое удовлетвоpительно описывает пpимесные состояния, пока
pасстояние между уpовнями не пpевышает хаpактеpной энеpгии испуска-
емого фонона (см раздел 1.4.2). В pамках этого пpиближения плотность
состояний ρ̃(E) (Рис. 2) в поле пpимесных центpов считается непpеpыв-
ной функцией полной энеpгии (1.9) Распределение носителей заpяда опи-
сывается кинетическим уравнением Больцмана. Квазиупругий хаpактеp
взаимодействия с акустическими фононами позволяет считать, что время
релаксации импульса меньше, чем время релаксации энергии, и функция
распределения носителей заряда в поле притягивающих центpов зависит
только от полной энергии f = f(E). При 2ms2 ¿ T энергетическую ре-
лаксацию можно рассматривать как диффузию в пространстве полной
энергии, и функция распределения при оптическом возбуждении удовле-
творяет уравнению Фоккера-Планка:

ρ̃
∂f

∂t
= − ∂J

∂E
+ Iδ(E − Eg.s. − h̄ωpump), (4.1)
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где J – поток носителей в пространстве полной энергии, ωpump – частота
накачки, I = ng.s.W

opt
g.s.,c – поток оптически ионизованных носителей. Урав-

нение (4.1) предполагает малость потока носителей, связанного с фотоио-
низацией возбужденных состояний. При взаимодействии с равновесными
акустическими фононами:

J = −B(E)

(
f + T

∂f

∂E

)
, (4.2)

B(E) =
1

V

∫

V

∫
Eρ(E)τ−1

E (E)δ(E − E + V (r)) dE dr, (4.3)

Время энергетической релаксации при взаимодействии с акустическими
фононами в модели изотропной невырожденной зоны:

τac
E (E) = L0

√
m∗

2E , (4.4)

L0 = 7.5× 10−4 см - характерная длина рассеяния электронов кремния на
акустических фононах [53]. Для коэффициента энергетического динами-
ческого трения получаем, считая распределение заряженных примесных
центров однородным с концентрацией N+:

B(E) =





16N+Ry
L0

e2

3ε|E| при E < EN

16N+Ry
L0

RN

(
1
3

(
E
EN

)2

+ E
EN

+ 1

)
при E > EN

, (4.5)

где Ry = e4m∗/4πε2h̄3, RN = (4N+/3π)−1/3, EN = −e2/εRN - средняя энер-
гия, ниже которой нет перекрытия орбит соседних примесных центров.

4.1.2 Граничное условие для функции распределения

Влияние пеpеходов пpи взаимодействии с оптическими фононами на pас-
пpеделение носителей заpяда удается учесть, используя в качестве гpанич-
ного условия для квазиклассической функции pаспpеделения f(E) значе-
ние относительной заселенности уpовня, резонансно взаимодействующего
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с оптическими фононами, вычисленное в pамках веpоятностного описания
pаспpеделения по дискретным уpовням.

f(E2s) = n2s/N
+, (4.6)

где N+ – концентpация заpяженных доноpов, E2s и n2s – энеpгия иониза-
ции и населенность состояния 2s соответсвенно.

В соответствии с (3.42), в рамках вероятностного метода отношение
населенностей возбужденных примесных состояний к населенности основ-
ного состояния при фотоионизации:

nk

ng.s.

=
Wopt

g.s.,cPc,k,g.s. + W̃ ph,imp
g.s.,k

W̃ ph,imp
k,g.s. + Wopt

k,c (1− Pc,k,g.s.)
, (4.7)

Поскольку разность энергий состояния 2s и следующего возбужденного
состояния 2p± превышает характерный шаг фононной релаксации, веро-
ятность попадания фотоионизованного носителя на состояние 2s до ре-
лаксации на основное состояние близка к единице: Pc,2s,g.s. ' 1. Скорости
теплового возбуждения и релаксации в случае преобладания релаксаци-
онных процессов при взаимодействии с равновесными фононами связаны
принципом детального баланса (3.43) и их соотношение определяется тем-
пературой решетки. При этом:

n2s

ng.s.

' Wopt
g.s.,c

W̃ ph
2s,g.s.

+ exp
(

Eg.s. − E2s

T

)
, (4.8)

Время жизни 2s состояния τ2s = 1/W̃ ph
2s,g.s. определяется взаимодействием

с оптическими междолинными g фононами и составляет τ2s ' 10−12 с.
Стационарное решение уравнения (4.1) с граничным условием (4.6) и

условием спадания f при больших энергиях:

приE < Epump = Eg.s. + h̄ωpump

f =
I exp (−E/T )

T

E∫
E2s

exp (E/T )
B(E)

dE + n2s

N+ exp
(

E2s − E
T

)
,

приE > Eg.s. + h̄ωpump

f =
I exp (−E/T )

T

Epump∫
E2s

exp (E/T )
B(E)

dE + n2s

N+ exp
(

E2s − E
T

)
.

(4.9)
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Стационарный релаксационный поток равен потоку фотоионизованных
носителей: −J = I = ng.s.W

opt
g.s.,c.

Такие расчеты дают отношение населенностей состояний к населенно-
сти основного состояния, их абсолютную величину можно получить, ре-
шая уравнение электронейтральности:

ND −NA =
∑

ni + n + 2ND− , (4.10)

где ND - концентрация доноров, NA - концентрация акцепторов, n =∫
EN

f(E)ρ̃(E)dE – число свободных носителей,
∑

ni = ng.s. + n1s + n2s +

n2p0 +
EN∫

f(E)ρ̃(E)dE – число связанных носителей, учитывая, что число
заряженных доноров N+ = n + NA + ND− .

4.1.3 Инверсия населенности верхних возбужденных

состояний

Населенность состояния 2p0 при фотоионизации:

n2p0

ng.s.

' Wopt
g.s.,cPc,2p0,g.s.

W̃ ph
2p0,g.s.

+ exp
(

Eg.s. − E2p0

T

)
, (4.11)

Поскольку электроны попадают в состояние 2p0 в основном с состояния
2s, а вероятность попасть в состояние 2s при релаксации близка к единице,
вероятность

Pc,2p0,g.s. ' Wph
2s,2p0/W̃

ph
2s,g.s. ' 10−1 (4.12)

Таким образом при низких температурах, когда

exp
(

Eg.s. − E2p0

T

)
¿ W opt

g.s.,c

W̃ ph
2p0,g.s.

, (4.13)

тепловое возбуждение на состояния 2s и 2p0 несущественно, населенность
состояния 2p0 меньше населенности состояния 2s. Поскольку времена жиз-
ни состояний 2s и 2p0 (10−12 с) значительно меньше времен жизни, свя-
занных с акустическимими внутридолинными переходами (10−10 ÷ 10−11

с), эти состояния относительно мало заселены.
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Распределения носителей в Si:Bi для состояний выше 2p0, рассчитан-
ные пpи pазличных температурах кристаллической решетки, интенсивно-
сти накачки CO2 лазером I = 100 Вт/см2, концентрации донорной приме-
си ND = 1016 см−3 и компенсации менее одного процента, представлены
на Рис. 27.

Формируется инвеpсия населенностей верхних возбужденных донор-
ных состояний, а также состояний зоны проводимости с энергиями ниже
тепловой по отношению к населенности состояний доноpа 2p0 и 2s вплоть
до температур, превышающих азотную, что соответствует условию (4.13)
(при интенсивности накачки I = 100 Вт/см2).

Пpи более высоких температурах существенным становится приток но-
сителей на состояния 2p0 и 2s с основного состояния из-за поглощения
оптических фононов и инвеpсия сглаживается.

4.1.4 Возможность усиления излучения на переходах

в состояния 2p0 и 2s

Частоты переходов на состояния 2p0 и 2s с состояний, на которых реали-
зуется инверсия населенностей, лежат в диапазоне 25-100 1/см (Рис. 27).
Фотовозбуждение и фотоионизации верхних возбужденных состояний D0

центров приводят к поглощению в том же диапазоне.
Усиление и поглощение излучения на примесных переходах D0 центров

в диапазоне энергий 1-12 мэВ при оптической накачке CO2 лазером бы-
ло рассчитано с учетом переходов между всеми состояниями с энергиями
ионизации больше EN . Матричные элементы оптических переходов между
примесными состояниями оценивались с использованием матричных эле-
ментов переходов между состояниями атома водорода с квантовыми чис-
лами l,m, n и Боровским радиусом, соответствующим эффективной массе
плотности состояний в зоне проводимости кремния. Такое приближение
дает хорошее соответствие (в пределах 10 процентов) с эксперименталь-
ными данными по поглощению на примесных переходах в кремнии [11].
Поглощение на переходах с примесных состояний в континуум оценива-
лось с использованием правила сумм (см. (2.45)). Ширина линий оцени-
валась в соответствии с [90]. Такие оценки дают значение коэффициента
усиления на примесных переходах 0.02 см−1 при плотности потока фото-
нов накачки P = 1022 см−2 с−1, NBi = 1016 см−3.
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Слабая зависимость величины усиления от температуры при выполне-
нии условия (4.13) связана с тем, что при этом условии тепловое возбуж-
дение на примесные состояния мало, их населенность определяется фото
возбуждением (см. раздел 3.2.1). Хотя скорость захвата свободных носи-
телей существенно меняется с температурой решетки, это слабо влияет на
населенности примесных состояний, поскольку концентрация свободных
носителей в рассматриваемых условиях мала, а основная часть носителей
находится на основном состоянии, пока его время жизни 1/Wopt

g.s.,c больше
времен жизни остальных состояний. Таким образом температурная зави-
симость усиления при температурах, удовлетворяющих (4.13), определяет-
ся в основном уменьшением поглощения с ростом температуры из-за более
плавной функции распределения. Оптимальная температура для наблю-
дения усиления на таких переходах, таким образом, близка к азотной.

Этот расчет показывает баланс усиления и поглощения на переходах
D0 центров. Однако, указанный диапазон частот соответствует максиму-
му оптического поглощения D−-центров (см. 3.2.5), которое препятствует
наблюдению усиления на переходах в состояния 2p0 и 2s. В соответствии с
(3.63), при мощности накачки CO2 лазером до 1024 квантов/см2с, которые
использовались в экспериментах, обзор которых приведен в разделе 4.3,
усиление на этих переходах возможно лишь в компенсированных образцах,
когда нейтральных центров захвата меньше, чем заряженных центров.

4.2 Населенности нижних возбужденных со-

стояний
Населенности нижних возбужденных состояний описывались в рамках ве-
роятностного метода. Скорости переходов рассчитывались в модели изо-
тропной невырожденной зоны. Выражение отношения населенностей воз-
бужденных примесных состояний к населенности основного состояния при
фотоионизации выражается через вероятности:

nk

ng.s.

=
Wopt

g.s.,cPc,k,g.s. + W̃ ph,imp
g.s.,k

W̃ ph,imp
k,g.s. + Wopt

k,c (1− Pc,k,g.s.)
, (4.14)
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где W̃ ph,imp
g.s.,k и W̃ ph,imp

k,g.s. – полная скорость перехода с g.s. на k уровень и
обратно при взаимодействии с фононами и соударениях, учитывающая
различные возможные пути по лестнице возбужденных примесных состо-
яний; W opt

g.s. – скорость оптической ионизации основного состояния; Wopt
k,c –

скорость оптической ионизации состояния k, которая для используемых
мощностей оптической накачки (до I = 1025 квантов/см2с ) мала по срав-
нению с W̃ ph,imp

k,g.s. ; Pc,k,g.s. – вероятность, что носитель заряда из зоны про-
водимости (c) попадет на уровень k до того, как он достигнет основного
состояния g.s.. Связь между нерадиационным возбуждением и релаксаци-
ей в случае преобладания взаимодействия с равновесными фононами:

W̃ ph
g.s.,k

W̃ ph
k,g.s.

= exp
(

Eg.s. − Ek

T

)
, (4.15)

Ek и Eg.s. энергии состояний k и g.s., T – температура. Таким образом,
при

exp
(

Eg.s. − Ek

T

)
¿ W opt

g.s.,cPc,k,g.s.

W̃ ph
k,g.s.

, (4.16)

термическое возбуждение несущественно. Прямой захват с излучением оп-
тических фононов на основное состояние невозможен (Eg.s. > h̄ωf , h̄ωg),
а на возбужденные состояния мало эффективен при температурах T ¿
h̄ω − Ei. В этих условиях преобладает каскадный захват при взаимодей-
ствии с акустическими фононами. Скорость перехода с излучением аку-
стического фонона быстро спадает при увеличении разности энергий со-
седних уровней ∆E при ∆E > δE =

√
8Eim∗s2 , где m∗ эффективная

масса носителя заряда, s скорость звука, Ei энергия ионизации состояния
i [7, 9]. Разность энергий соседних уровней растет с увеличением энер-
гии ионизации. Поскольку разность энергий уровня 2p± и ближайшего к
нему уровня 3p0 превышает ∆E, вероятность попадания электрона при
релаксации на каждое из двух состояний уровня 2p± близка к 1/2.

Быстрые переходы при спонтанном излучении оптических фононов с
состояний 2s и 2p0 непосредственно в основное состояние приводят к тому,
что основной поток носителей идет мимо состояний 1s(E, T ). Вероятность
Pc,1s(E,T ),g.s. существенно меньше единицы. Скорости перехода с состояний
2p0 и 2s на основное состояние с излучением оптических фононов на пять
порядков быстрее, чем скорость перехода с излучением акустических фо-
нонов между состояниями 2p0 и 1s(E, T ). Носители попадают в состояния

104



1s(E, T ) в основном при прямой рекомбинации в это состояние с излуче-
нием оптического фонона и одноквантовых переходов с излучением аку-
стического фонона с состояния 3s. Вероятность релаксации на состояние
1s(E, T ) через состояние 3s мала: P 3s

c,1s(E,T ),g.s. ' 2 × 10−3. Вероятность
прямой рекомбинации на состояние 1s(E, T ) с излучением оптических фо-
нонов P o.p.

c,1s(E,T ),g.s. можно оценить, используя выражение для вероятности
перехода (2.22). Вероятность излучения оптического фонона при реком-
бинации на уровень 1s(E, T ) в единицу времени для электрона с энергией
E:

W o.p.(E) =
πD2

0

ρcωf

N+δ(E − h̄ω0 − E1s(E,T )), (4.17)

где D0 – константа деформационного оптического потенциала. Полная ве-
роятность прямой рекомбинации на уровень 1s(E, T ) для релаксирующего
носителя заряда:

P o.p.
c,1s(E,T ),g.s. =

∫
W o.p.(E(t)) dt, (4.18)

где E(t) – зависимость энергии электрона от времени при релаксации.
Для T ¿ h̄ω0 − E1s(E,T ), релаксация энергии при взаимодействии с аку-
стическими фононами описывается уравнением ∂E

∂t
= E/τE. В этом случае

вероятность

P o.p.
c,1s(E,T ),g.s. =

∫
W o.p.(E)

τE

E
dE =

πD2
fN

+

ρcωf

τE(E1s(E,T ) + h̄ωf )

E1s(E,T ) + h̄ωf

. (4.19)

При концентрации заряженных доноров N+ ≤ 2×1014 cm−3, что выполня-
ется в n-Si c ND = 2× 1015 см−3 и компенсацией до 10% при используемой
мощности накачки, используя константы взаимодействия с оптическими
междолинными фононами, получаем [84], P o.p.

c,1s(E,T ),g.s. ≤ 10−3 . Таким об-
разом, вероятность Pc,1s(E,T ),g.s. = P 3s

c,1s(E,T ),g.s.+P o.p.
c,1s(E,T ),g.s. ≤ 3×10−3 суще-

ственно меньше единицы. Хотя время жизни состояния 2p± τ2p± ' 10−10

с меньше времени жизни состояний 1s(E, T ) (τ1s(E) ' 10−9 с), благодаря
большой разнице вероятностей попадания на уровни 1s(E, T ) и 2p±, между
ними образуется инверсия населенностей.

На Рис. 29 представлены результаты расчетов распределения носи-
телей в Si:Bi при различной мощности накачки CO2 лазером. На Рис.
30 представлены результаты расчетов усиления излучения на переходе
2p± → 1s(E), поглощения на переходах с D−-центров на соответствую-
щей частоте и полного коэффициента усиления на примесных переходах.
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Порог генерации определяется мощностью накачки, при которой уси-
ление на примесных переходах превышает сумму поглощения кристалли-
ческой решетки и потери в резонаторе.

4.3 Обсуждение экспериментальных результа-

тов
С целью получения стимулированного излучения на примесных переходах
Si:Bi при фотоионизации излучением CO2 лазера исследовались образцы
с уровнем легирования 5× 1013 ÷ 2× 1015 см−3.

Образцы были вырезаны в форме параллелепипедов 7×7×5 мм3. После
исследования спонтанного излучения образцы были оптически обработаны
с целью получения резонаторов на полном внутреннем отражении.

В оптически обработанных образцах с уровнем легирования 2 × 1015

см−3 наблюдалось пороговое увеличение интенсивности излучения при эф-
фективной плотности потока накачки 8 × 1024 квантов×см−2× с−1 ( рис.
31). В образцах с уровнем легирования ниже 8×1014 см−3 стимулированное
излучение не наблюдалось.

Длины волн стимулированного излучения 52.2 мкм, что соответству-
ет переходу между состояниями 2p± и 1s(E) нейтрального донора, и 48.6
мкм, что соответствует переходу 2p± → 1s(E) (рис. 32). Линии, соответ-
ствующие переходам на состояния 2p0 и 2s в спектре стимулированного
излучения не наблюдались.

Теоретическая модель, предложенная выше согласуется с полученны-
ми экспериментальными результатами. Теоретический порог стимулиро-
ванного излучения соответствует наблюдаемому с точностью до порядка
величины.

Результаты этой главы опубликованы в работах [A8, A10, A12, A15,
A21, A23, A25-A29]
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Заключение.

Основные результаты работы
1. Развит вероятностный метод расчета неравновесных населенностей

возбужденных примесных состояний с учетом переходов по всей лестни-
це примесных уровней. В рамках этого метода число необходимых для
расчета населенностей матричных элементов переходов ограничивается на
основе анализа вероятностей различных маршрутов носителей заряда. До-
казана эквивалентность вероятностного описания стационарных распреде-
лений носителей заряда по примесным состояниям и описания с помощью
уравнений баланса. Использование населенностей, рассчитанных вероят-
ностным методом в качестве граничного условия для уравнения Больц-
мана, позволяет описывать населенности состояний дискретного и непре-
рывного спектра согласованно.

2. Проведен расчет рекомбинации с излучением оптических фононов
на возбужденные уровни водородоподобного центра. Показано, что ре-
комбинация при спонтанном излучении оптических фононов приводит к
аномально большой населенности примесных состояний при разогреве сво-
бодных носителей электрическим полем до энергий порядка энергии оп-
тического фонона при низких температурах кристаллической решетки.

3. Проведен расчет населенностей возбужденных акцепторных состо-
яний в p-Ge лазере на межподзонных переходах горячих дырок. Обна-
ружено, что примесное поглощение существенно влияет на коэффициент
усиления и эффективность p-Ge лазера. Показано, что диапазон оптималь-
ных энергий ионизации легирующей примеси лежит между максимальной
энергией фотона излучения на межподзонных переходах и энергией иони-
зации, при которой становится существенным рассеяние легких дырок на
нейтральных примесных центрах.

4. Показано, что рекомбинация с излучением оптических фононов и
преимущественная фотоионизация основного состояния лазерным излу-
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чением приводит к инверсии населенностей и усилению излучения на при-
месных переходах в нелинейном режиме Ge:Ga лазера.

5. Получены вероятности переходов при взаимодействии с фононами
между состояниями мелких донорных центров с учетом многодолинности
зоны проводимости. Показано, что интерференция вкладов различных до-
лин может существенно влиять на вероятность внутридолинного перехо-
да, которая зануляется для 1s(T ) → 1s(E) и 1s(T ) → 1s(A) переходов в
кремнии, а вклады междолинных и внутридолинных переходов не интер-
ферируют в пределах применимости приближения эффективных масс для
примесных состояний. Показано, что междолинные переходы между при-
месными состояниями преобладают над внутридолинными, если различие
волнового вектора фонона и междолинного волнового вектора не превы-
шает локализацию огибающей волновой функции примесных состояний в
пространстве волновых векторов, и существенно уменьшают время жизни
доолгоживущего донорного состояния 2p0 в кремнии.

6. Рассчитаны населенности состояний D0 и D− центров в Si:P в усло-
виях фотоионизации при низких температурах решетки. Показано, что
накопление носителей на долгоживущем состоянии 2p0 может приводить
к инверсии населенностей и усилению на переходах в 1s(E, T ) состояния.
Сделан расчет порога генерации, коэффициента усиления, влияния ком-
пенсации на характеристики Si:P лазера.

7. Проведен расчет населенностей примесных состояний в Si:Bi при
фотоионизации. Показано, что резонансное взаимодействие состояний 2s
и 2p0 с оптическими междолинными фононами может приводить к ин-
версии на переходах в эти состояния верхних возбужденных состояний
и состояний зоны проводимости в интервале энергий, соответствующем
температуре кристаллической решетки. Установлено, что преобладание
одноквантовой релаксации с состояний 2s и 2p0 на основное состояние
приводят к малой вероятности попадания релаксирующего носителя в со-
стояния 1s(E, T ) и их относительно малой населенности. Показано, что на
переходах в эти состояния с верхних возбужденных состояний может быть
реализована инверсия населенностей и усиление излучения.
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Приложение A

Вероятности переходов между

водородоподобными уровнями

при взаимодействии с

акустическими фононами

Волновые функции примесных состояний в рамках метода эффективных
масс для невырожденной изотропной зоны с параболическим законом дис-
перии:

φf (r) = ψ(r)Φf (r), (A.1)

где ψ(r) Блоховские функций вблизи экстремума зоны, Φf (r) – огибающие
функции, подобные состояниям атома водорода с обратным боровским ра-
диусом α = m∗e2/h̄2ε. Электронная часть матричного элемента (3.5) от-
лична от 0 лишь для продольных фононов. Учитывая, что огибающие
мало меняются на масштабе ячейки:

Mq
1,2 = iΞ(qes)F1,2(q),

F1,2(q) =
∫

drφ∗2(r)e
iqrφ1(r),

(A.2)
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es – единичный вектор поляризации фонона. Величина аналогичная F1,2(q)
в атомной физике носит название форм-фактора. Для переходов между
состояниями, подобными 1s (Φ1s = Ne−αr ) получаем:

F 1s
1,2(q) =

N1N28π(α1 + α2)

((α1 + α2)2 + q2)2 , (A.3)

Nf - нормировочные константы состояний, 1/αf - радиусы локализации.
Матричные элементы для переходов между водородоподобными состоя-
ниями (n, l, m) → (n′, l′,m′) можно получить, учитывая, что Матричные
элементы для рекомбинации на возбужденные водородоподобные состоя-
ния Φn,l,m = Rn,l(r)Yl,m(θ, ϕ) могут быть получены из матричного элемента
перехода по состояниям 1s с помощью дифференцирования форм-фактора
(A.3), поскольку функции Φn,l,m представляют собой суммы слагаемых ви-
да: e−r/anrkxjym−jzi. С другой стороны,

∂nΦ1s

∂αn = (−r)nΦ1s,
∂n exp (iqr)

∂qx
l∂qy

n−l = (ix)j(iy)n−j exp (iqr). (A.4)

Поскольку при дифференцировании подынтегрального выражения в (A.3)
сходимость интеграла не нарушается, можно получить выражения для
матричных элементов перехода (n, l,m) → (n′, l′,m′), дифференцируя ин-
теграл по параметрам:

F(n,l,m),f (q) = Nnlm
N1

n−l−1∑
p=0

l∑
i=i0

|m|∑
j=0

Cp
∂l+pF1,f (q)

∂α2l−2i+p∂qx
j∂qy

|m|−j∂qz
2i−l−|m|

∣∣∣∣∣
α=1/an

,

Cp = Cp−1
2(n− l − p)

pan(2l + p + 1)
, C0 =

(
l
i

)(
2i

l+|m|
)(|m|

j

)
i−j

al
n

,

Nnlm = 1
(2l)! l!

√
(n + l)!(l − |m|)!(l + |m|)!
n(n− l − 1)!(2l + 1)πa3

n

,

(A.5)
где i0 = l+|m|

2
для четных l + |m|, а для нечетных i0 = l+|m|+1

2
.
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Приложение B

Средняя вероятность перехода с

вырожденного уровня

Средняя вероятность перехода с вырожденного уровня 1 с вырождением n
в некоторое состояние 2 с волновой функцией ϕ под действием возмущения
V̂ :

P1→2 =
2π

nh̄

∑

i

〈φi|V̂ |ϕ〉|2δ(E1 − E2). (B.1)

Если φi, i = 1, . . . n – ортонормированные волновые функции состояний
уровня 1 , то для любой интегрируемой функции Φ можно рассматривать
Ci = 〈Φφi〉 =

∫
Φ∗φidr как компоненты вектора в n-мерном пространстве.

Действительно, при линейном преобразовании системы волновых функ-
ций вырожденного уровня φ′j =

∑
Ljiφi, Ci преобразуются как компоненты

вектора: C ′
j =

∑
LjiCi. Длина вектора

∑ |Ci|2 сохраняется при ортогональ-
ных преобразованиях:

∑ |C ′
j|2 =

∑〈Φφ′j〉〈Φφ
′
j〉 =

∑

i,k

∑

j

L∗i,jLk,j〈Φφk〉〈Φφi〉. (B.2)

Откуда получаем, что поскольку
∑
j

L∗i,jLk,j = δi,k,
∑ |C ′

j|2 =
∑ |Ci|2. Вы-

бирая в качестве Φ = V̂ ϕ, получаем, что
∑
i
|〈φi|V̂ |ϕ〉|2, а с ней и средняя

вероятность перехода с вырожденного уровня, не зависит от выбора орто-
нормированных комбинаций волновых функций вырожденного уровня.
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