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Введение 
 

Актуальность темы 

Интерес к изучению физики мелких доноров в кремнии связан с возмож-

ностью развития полупроводниковых источников стимулированного тера-

герцового (ТГц) излучения (47-58 мкм). Такого рода источники могли бы ис-

пользоваться в различных приложениях: спектроскопия газов, твердых тел, 

плазмы, мониторинг окружающей среды, радиоастрономия, создание новых 

средств контроля и обнаружения скрытых предметов, разработки методов 

диагностики в медицине. 

Первые полупроводниковые лазеры длинноволнового ИК излучения рабо-

тали на межзонных переходах в узкозонных материалах PbSnSe [1]. Такой 

подход позволил достичь длинноволновой границы λ ≈ 40 мкм. Первыми ис-

точниками на внутризонных переходах стали лазеры на горячих дырках в 

германии: НЕМАГ [2], лазер на циклотронном резонансе [10, 11] и лазер на 

межподзонных переходах горячих дырок германия [3, 4]. Эти источники по-

зволили перекрыть диапазоны (700÷2000 мкм), (100÷400 мкм) и (70÷200 

мкм) соответственно. Одним общим недостатком перечисленных лазеров яв-

ляется малая эффективность (η~10-4), что затрудняет реализацию непрерыв-

ного режима генерации. Позже появилось сообщение о  стимулированном 

излучении резонансных состояний акцепторов в одноосно деформированном 

германии при разогреве дырок электрическим полем [5]. Как утверждается, 

этот источник ИК излучения может работать в непрерывном режиме на дли-

нах волн ~100 мкм [5]. 

Самый большой резонанс получили успехи в развитии источников стиму-

лированного излучения на переходах между состояниями размерного кван-

тования в GaAs/AlGaAs и AlInAs/GaInAs гетероструктурах при вертикальном 

транспорте электронов [6, 7]. Квантово-каскадные лазеры позволили пере-

крыть диапазоны от 3÷ 24 мкм и 67÷ 200 мкм, но они не работают в диапазо-
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не 30÷ 50 мкм из-за сильного решеточного поглощения в полосе остаточных 

лучей. 

В кремнии и структурах на его основе такое поглощение мало и создание 

ТГц лазеров в таких средах считается перспективным [8, 9]. 

К настоящему времени эффект стимулированного ТГц излучения в крем-

нии получен, и он связан с внутрицентровыми переходами оптически возбу-

ждаемых доноров V группы в кремнии. Лазерный эффект получен на 2р0-1s 

переходах в Si:P и Si:Sb и 2р0/2р±-1s(E,T2) переходах в в Si:As и Si:Bi. Соот-

ветствующие частоты генерации   недоступны для квантово-каскадных лазе-

ров и лежат в диапазоне 47-59мкм. В то же время такие источники находятся 

в стадии развития и их потенциал не реализован в полной мере. Последнее во 

многом объясняется отсутствием адекватного описания процессов форми-

рующих неравновесные состояния и населенность рабочих состояний актив-

ной среды. Данная работа призвана хотя бы частично, устранить имеющиеся 

недостатки теоретического описания. 

 

Цель работы 

Конкретной целью диссертационной работы является вычисление времен 

жизни состояний мелких доноров в кремнии, определяемых междолинными 

процессами электрон-фононного взаимодействия, в условиях низких темпе-

ратур; расчет темпов междолинных переходов в зависимости от деформации 

кристалла  Si. Важной составляющей является интерпретация полученных 

данных по экспериментальному изучению стимулированного излучения до-

норов в кремнии. 

 

Научная новизна результатов диссертационной работы 

- Получены сравнительные значения скоростей релаксации различных со-

стояний доноров фосфора, сурьмы, мышьяка и висмута в кремнии при меж-

долинном рассеянии на фононах f и g типа и показано, что рассеяние на аку-
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стических f – фононах  вносит существенный вклад в релаксацию примесных 

состояний.  

- Исследована зависимость темпов междолинной релаксации для доноров 

V группы в кремнии от одноосной деформации кристалла. 

- Показано, что наблюдаемое в эксперименте изменение характеристик 

излучения лазера на мелких донорах в кремнии (интенсивность, порог накач-

ки, частота излучения) от одноосной деформации  кристалла в значительной 

мере определяется зависимостью от этого параметра релаксации неравновес-

ных состояний центров легирования на междолинных фононах. 

 

Научная и практическая значимость работы 

Проведенные расчеты дают новое знание о неравновесных состояний мел-

ких доноров в кремнии и важны для понимания процессов лежащих в основе 

лазеров на внутрицентровых переходах доноров в кремнии. 

 

Основные положения, выносимые на защиту 

1. Междолинное рассеяние с излучением TA-f , TA-g, LA-f, LA-g, TO-f, 

LO-g фононов определяют распад нижних возбужденных состояний мелких 

доноров в кремнии при низких температурах. 

2. Химический сдвиг 1s-состояний доноров V группы в кремнии, связан-

ный с потенциалом центральной ячейки, существенно влияет на время жизни 

состояния 2р0 и определяет тип фононов, ответственных за распад отщеплен-

ной группы состояний 1s(E,T2). 

3. Одноосная деформация кристалла кремния существенно меняет как 

маршруты, так и времена релаксации возбужденных состояний доноров V 

группы в кремнии, при этом могут меняться фононы, доминирующие в ре-

лаксационном процессе. 

4. Одноосная деформация кристалла кремния, приложенная в направлении 

(100), существенно влияет на времена жизни рабочих состояний лазера на 

внутрицентровых переходах мелких доноров в кремнии, и, как следствие, 
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при оптимальных деформациях может увеличить время жизни верхнего ра-

бочего состояния и коэффициент усиления активной среды. 

 

Вклад автора 

- Равнозначный вклад в выбор модели расчета темпов междолинных 

переходов между состояниями доноров в кремнии при взаимодействии с фо-

нонами (совместно c Демидовым Е.В.) [A1, A4, A5] 

- Определяющий вклад в проведение расчетов темпов междолинной 

релаксации состояний мелких доноров [A4, A5] 

- Равнозначный вклад в сопоставление результатов расчета с экспери-

ментальными результатами (совместно с Жукавиным Р.Х.) [A2, A3, A6, А7] 

 

Реализация результатов работы 

Полученные результаты применялись при интерпретации данных экспе-

римента и способствовали проведению уточняющих измерений при исследо-

вании стимулированного излучения донорами в кремнии. 

 

Апробация работы  

Материалы диссертационной работы обсуждались на семинарах ИФМ 

РАН, на радиофизических конференциях в ННГУ им. Лобачевского (2003 г.), 

на трех всероссийских молодежных конференциях по физике полупроводни-

ков и полупроводниковой опто- и наноэлектронике (С.-Петербург, 2003 г., 

2005 г., 2006 г.), на всероссийском семинаре по терагерцовой оптике и спек-

троскопии в рамках конференции «Фундаментальные проблемы оптики» (С.-

Петербург, 2008 г.). Они представлены в материалах симпозиумов по нано-

физике и наноэлектронике (2006 г., 2008 г.), на Российской конференции по 

физике полупроводников (Новосибирск-Томск, 2009г), международной кон-

ференции TERA - MIR (Turkey, 3-6 November 2009г).  
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Публикации  

По теме диссертации опубликовано 26 печатных работ, в том числе 7 ста-

тей в  рецензируемых журналах, а так же 7 публикаций в материалах между-

народных и 11 в материалах российских конференций. 

 

Объем и структура диссертации 

 Диссертация состоит из введения, четырех глав и заключения. Общий 

объем составляет 98 страниц, включая 33 рисунка и 7 таблиц. Список цити-

рованной литературы содержит 54 наименования, список публикаций автора 

по теме диссертации – 26 наименований. 

 

Содержание работы 

Во введении показана проблематика и обоснована актуальность про-

блемы исследования. 

В первой главе представлена обзорная часть работы, цель которой – 

позиционирование проблемы исследования в настоящей работе относительно 

других исследований в мире, касающихся мелких примесей и электрон-

фононного взаимодействия в кремнии. Далее описана теоретическая модель, 

в рамках которой проведены все расчеты. А именно описан подход к описа-

нию состояний мелких доноров в кремнии, а так же взаимодействия связан-

ных потенциалом примеси электронов с фононами. 

Вторая глава посвящена представлению результатов расчета темпов 

низкотемпературной междолинной релаксации возбужденных состояний до-

норов V группы в недеформированном кремнии. Рассматриваются состояния 

рабочего перехода при генерации стимулированного ТГц излучения, а так же 

состояния, времена жизни которых необходимо знать для описания динами-

ки населенностей рабочих состояний при возбуждении донорных центров. 

В третьей глава рассматривается релаксация состояний мелких доно-

ров (P, Bi, Sb, As) в кремнии при взаимодействии с различными типами фо-
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нонов в зависимости от одноосной деформации сжатия кристалла в направ-

лении (100). 

Четвертая глава посвящена сопоставлению результатов расчета с раз-

личными экспериментальными данными:  

-сравнение с Pump-probe измерениями времен жизни возбужденных со-

стояний доноров фосфора и мышьяка в кремнии; 

- сравнение с данными спектральных измерений ширины линии по-

глощения на переходе в состояние 2р0 донора фосфора в натуральном и мо-

ноизотопном кремнии (Si28) 

- сравнение с измерениями характеристик стимулированного излучения 

(интенсивность излучения, порог накачки) в зависимости от приложенного к 

образцу давления в кристаллографическом направлении (100). На основе вы-

численных темпов перехода между различными состояниями донора при 

взаимодействии с различными фононными модами в рамках упрощенной 

системы балансных уравнений рассчитывалась инверсия населенностей на 

рабочем переходе при различных значениях приложенного давления. Полу-

ченная зависимость сопоставлялась с экспериментальными данными. 

Заключение содержит основные результаты диссертационной работы.
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ГЛАВА I. ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ 

 

1.1 Обзор литературы 

Рассматриваемые в данной работе доноры фосфора (P), висмута (Bi), 

мышьяка (As) и сурьмы (Sb) в кремнии являются примесями замещения. По 

сравнению с ядром Si они имеют один дополнительный электрон. Притяги-

вающий потенциал между этим избыточным валентным электроном и ядром 

мелкого примесного центра меньше, чем в изолированном атоме, т.к. в кри-

сталле кремния кулоновский потенциал ядра примесного центра экранирует-

ся не только электронами остова донора, но и остальными четырьмя валент-

ными электронами кремния. Этот эффект экранирования позволяет прибли-

женно представить притягивающий потенциал, действующий на дополни-

тельный валентный электрон примеси, как кулоновский потенциал протона, 

экранированный валентными электронами кремния. Таким образом, мелкий 

донорный центр в кремнии ведет себя подобно атому водорода, помещенно-

му в решетку кремния, за тем исключением, что масса ядра примесного цен-

тра настолько больше массы протона, что ее можно считать бесконечной 

[10]. 

Для описания структуры примесного центра можно воспользоваться  

методом эффективных масс [11] (Kohn W., Luttinger J.M.). В этом приближе-

нии используются известные параметры зонной структуры, такие как эффек-

тивные массы идеального кристалла. В работе [11] потенциал примесного 

иона считают кулоновским. Однако уравнение для нахождения волновых 

функций в случае произвольных значений эффективных масс на дне зоны 

проводимости полупроводника аналитически не решается точно, поэтому в 

[11] используют пробные волновые функции с подгоночными параметрами, 

значения которых находятся методом минимизации энергии состояния доно-

ра. Такая процедура для возбужденных донорных состояний в кремнии дает 

хорошее согласие между рассчитанными энергиями данных состояний и зна-

чениями энергий, взятыми из эксперимента. Для основного же состояния 
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1s(A1) данный метод дает большую ошибку в определении энергии. Вызвано 

это  тем, что на самом деле потенциал, связанный с наличием примесного 

иона в кристалле, не является кулоновским. Помимо кулоновской части при-

месного потенциала, плавно зависящей от координат (~
r
1

), существует так 

же, так называемый, потенциал центральной ячейки, который быстро меня-

ется с изменением координат и зависит от химической природы элемента ле-

гирования. 

Существуют попытки учета эффекта центральной ячейки [12] 

(Pantelides S.T.). Метод дельта - потенциала (см. например [13]), основанный 

на малости постоянной решетки по сравнению с радиусом локализации, по-

зволяет учесть влияние потенциала центральной ячейки на волновую функ-

цию на расстояниях больших по сравнению с постоянной решетки в рамках 

метода эффективных масс. Величина дельта - потенциала определяется в со-

ответствии с экспериментально наблюдаемой энергией ионизации. Расчет 

волновой функции на меньших расстояниях от центра выходит за рамки ме-

тода эффективных масс. До настоящего момента эта задача не решена. 

Среди первых работ, в которых рассматривалась теория взаимодейст-

вия донорных электронов с фононами, были работы [14] (Lax и Burstein), [15] 

(Barrie и Nishikawa), посвященные исследованию уширения примесных ли-

ний за счет взаимодействия с фононами. Lax и Burstein рассматривали шири-

ну линии поглощения в кремнии р и n-типа на переходах между связанными 

состояниями электронов и дырок, обусловленную взаимодействием с длин-

новолновыми акустическими фононами. Считалось, что состояния имеют во-

дородоподобный характер. Для описания взаимодействия электронов и ды-

рок с колебаниями решетки использовалось представление о деформацион-

ном потенциале [16] (Bardeen и Shockley), величина которого определялась на 

основе экспериментально измеряемой подвижности носителей заряда. Так 

как деформационный потенциал, в рамках которого построена теоретическая 

модель, описывающая взаимодействие примесных электронов с фононами, 
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является изотропным, то  взаимодействие возможно лишь с продольными 

акустическими фононами. Но поскольку деформационный потенциал вычис-

лялся на основе экспериментально измеренной подвижности зарядов, то 

взаимодействие с поперечными фононами пусть и довольно грубо, но тоже 

неявно учитывалось. 

В работе Barrie и Nishikawa [15] так же рассматривается теория фонон-

ного уширения спектральных линий мелких примесных центров в кремнии, 

но с модификацией водородной модели описания состояния примесей и ме-

тода деформационного потенциала. В отличие от Bardeen и Shockley [16] в 

работе Barrie и Nishikawa была учтена анизотропия и многодолинность кри-

сталла: в качестве огибающих волновых функций состояний доноров подоб-

но работе [11] (Кон и Латинжер) были использованы пробные анизотропные 

волновые функции с вариационными параметрами, задающими локализацию 

волновой функции в пространстве. Для описания электрон-фононного взаи-

модействия был использован метод деформационного потенциала для мно-

годолинных полупроводников [17] (Herring и Vogt, 1956). Было произведено 

сравнение теоретических ширин линий для доноров фосфора и мышьяка и 

акцепторов бора в кремнии с их экспериментальными значениями. В целом 

они получили адекватное совпадение эксперимента и теории. При низких 

температурах (4,2 К) более широкие линии в эксперименте по сравнению с 

их расчетными значениями, как они считали, имеют чисто инструменталь-

ную причину. При более высоких температурах (около 60 К), по мнению ав-

торов, включаются так же дополнительные механизмы уширения примесных 

линий, такие как, например, Штарковское уширение, вызванное электриче-

ским полем ионизованных примесных центров. 

Для раскрытия темы большое значение имеет работа [18] (Wilson и Fe-

her), в которой исследуются возбужденные состояния доноров фосфора, 

мышьяка и сурьмы в кремнии в условиях одноосного сжатия образца и ана-

лизируется при этом изменения спектра электронного спинового резонанса. 

В данной работе, используя теорию донорных состояний в кремнии Кона и 
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Латинжера [11] и теорию деформационного потенциала для многодолинных 

полупроводников [17] (Herring и Vogt),  найдены теоретические зависимости 

от одноосной деформации сжатия энергий примесных состояний и распреде-

лений данных состояний по долинам зоны проводимости кремния. Получен-

ные в данной работе результаты были использованы в настоящей диссерта-

ции. 

Следует уделить внимание работе [19] (Theodore G. Castner), которая 

посвящена экспериментальному измерению и теоретическим вычислениям 

времени Рамановской двух фононной спин-решеточной релаксации для мел-

ких доноров в кремнии. В ней затрагивается теория релаксации состояний 

доноров с излучением фононов, и большое внимание уделено взаимодейст-

вию с междолинными фононами. Правда, рассматривались лишь переходы 

между противолежащими долинами зоны проводимости кремния, т.е. g-

переходы, влияние же f-переходов (между смежными долинными) на релак-

сацию примесных состояний не рассматривалось. Для описания междолин-

ных процессов излучения фононов при релаксации состояний мелких доно-

ров так же используется теория деформационного потенциала для многодо-

линных полупроводников [17] (Herring и Vogt). Деформационный потенциал 

имеет смысл энергетического сдвига электронной зоны при макроскопиче-

ской статической деформации полупроводникового кристалла, и, если при-

менять его для описания процессов взаимодействия электронов с фононами, 

то наиболее адекватно он должен описывать лишь взаимодействие с длинно-

волновыми фононами, когда длина волны фонона на много превышает по-

стоянную решетки полупроводника, чтобы деформация решетки в процессе 

распространения фононной волны локально была похожа на макроскопиче-

скую деформацию. Междолинные же фононы имеют малую длину волны 

(сравнимую с постоянной решетки полупроводника), поэтому, строго говоря, 

метод деформационного потенциала для описания взаимодействия электро-

нов с междолинными фононами не подходит. Но расчеты в работе [19] были 

выполнены в рамках предположения, что константы деформационного по-
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тенциала не зависят от волнового вектора фонона, и метод деформационного 

потенциала применен для описания релаксации состояний доноров с излуче-

нием междолинных g-фононов. Было показано, что для доноров мышьяка и 

висмута в кремнии междолинный процесс релаксации возбужденных 1s-

состояний превалирует над внутридолинными процессами взаимодействия 

донорных электронов с фононами, в то время как для доноров фосфора, со-

гласно полученным результатам, скорости междолинных и внутридолинных 

процессов сравнимы. 

Интересными являются работы [20] (Harris и Prohofsky), [21] (Rodriguez 

и Schultz), в которых независимо друг от друга теоретически исследовано 

уширение примесных линий в условиях сильного резонансного взаимодейст-

вия электронов примеси с колебаниями решетки. В обеих работах использо-

валась двухуровневая модель электронных связанных состояний, находя-

щихся в условиях сильной связи с модами колебаний кристаллической ре-

шетки. Ярким примером такой системы является донор висмута в кремнии, в 

котором переход 2p0-1s(A1) находится в резонансе с междолинными TO-f фо-

нонами. В качестве огибающих волновых функций состояний примеси в этих 

работах используются пробные волновые функции Кона и Латинжера [11]. 

Для описания электрон-фононного взаимодействия они применяют самые 

общие представления о структуре оператора электрон-фононного взаимодей-

ствия, т.к. они не интересуются точными значениями времен релаксации, а 

лишь формой примесных линий поглощения оптического излучения, для че-

го нужно знать только зависимость матричного элемента взаимодействия от 

частоты фонона с точностью до постоянных множителей. Они показали, что 

электрон-фононное взаимодействие может приводить к возникновению дале-

ко не тривиальных форм линий оптического поглощения на переходах между 

состояниями примеси. 

 Взаимодействие электронов с междолинными фононами всегда явля-

ется короткодействующим и в первом приближении не зависит от волнового 

вектора фонона. Вероятность междолинного перехода между двумя состоя-



 15

ниями электрона проводимости с импульсами k и k’ в этом случае дается 

следующим выражением [22] (C. Jacoboni, L. Reggiani): 

))()'(()(),'(
2

q
q

t ЕЕ
V

kDkkP ωδ
ωρ

π
h−−= kk  (I.1) 

где Е(k′) и Е(k) – энергии конечного и начального состояний электрона, k и k′ 

– начальный и конечный импульс, ωq – частота излучаемого (поглощаемого) 

фонона, ρ – плотность материала, V – его объем. Константа Dtk называется 

междолинным деформационным потенциалом, которая в отличие от случая 

взаимодействия с длинноволновыми фононами имеет размерность энергии, 

деленной на расстояние. Междолинное рассеяние оказывает большое влия-

ние на подвижность электронов в непрямозонных полупроводниках, подоб-

ных Si, поэтому значения данных потенциалов обычно определяют на основе 

подгонки результатов моделирования транспортных свойств полупроводника 

под результаты эксперимента [10]. Но в рассеянии электронов участвуют не-

сколько различных фононных мод, что затрудняет определение значений 

междолинных деформационных потенциалов, поэтому соответствующие зна-

чения в разных работах отличаются. Однако справедливости ради следует 

сказать, что формально в этом приближении, т.е. когда деформационные по-

тенциалы взаимодействия не зависят от волнового вектора фонона (нулевой 

порядок по q), далеко не все междолинные переходы разрешены. Междолин-

ные переходы при взаимодействии со многими фононными модами оказы-

ваются запрещенными симметрией. Как показано в работах [23, 24] (M. Lax, 

J.J. Hopfield), в нулевом порядке разложения междолинного деформационно-

го потенциала по волновому вектору фонона f-переходы в кремнии возмож-

ны только при взаимодействии с LA и TO фононами, g-переходы – только с 

LO-фононами. Однако существуют эксперименты, в которых видно, что 

взаимодействие электронов с остальными типами фононов все же присутст-

вует. В частности, это измерения магнитофононного резонанса, который про-

исходит, когда разница энергий между уровнями Ландау кратно энергии фо-

нона [25]. Это связано с тем, что полный запрет переходов имеет место толь-
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ко тогда, когда переход происходит между точками зоны Бриллюэна, лежа-

щими на осях, направленных точно вдоль определенных кристаллографиче-

ских направлений, что никогда не выполняется в реальных условиях. Более 

того, связанные с симметрией запреты междолинных переходов в нулевом 

приближении часто игнорируются, и при вычислениях междолинных дефор-

мационных потенциалов считают, что они не зависят от волнового вектора 

фонона (см. например [22]). В этом случае вычисляемые величины на самом 

деле являются лишь неким средним значением истинных деформационных 

потенциалов, но такой подход приводит в итоге к хорошему согласию теории 

с экспериментом. 

Используются и другие подходы для описания запрещенных в нулевом 

приближении переходов. В работе D.K. Ferry [26] рассматривается взаимо-

действие с междолинными фононами в первом порядке разложения матрич-

ного элемента электрон-фононного взаимодействия по волновому вектору 

фонона. В этом случае деформационный потенциал имеет размерность энер-

гии, как и в случае взаимодействия с длинноволновыми фононами. 

 Существует много работ, посвященных теоретическому описанию 

транспортных свойств кремния, которые, как отмечено выше, в сильной сте-

пени определяются характером междолинных процессов электрон-

фононного  взаимодействия. В данных работах производится вычисление 

констант связи электронов с междолинными фононами – междолинных де-

формационных потенциалов, полученные значения которых в различных ра-

ботах отличаются довольно сильно.  Перечислим некоторые из этих работ. 

Во-первых, это работа [27] (Canali и др.), в которой экспериментально изме-

ряется дрейфовая скорость электронов в кремнии в электрическом поле, на-

правленном вдоль различных кристаллографических направлений, и при раз-

личных температурах. Данные эксперимента сравнивались с результатами 

моделирования транспортных свойств кремния методом Монте-Карло. В 

теоретическую модель было заложено рассеяние электронов ионизованными 

примесными центрами и рассеяние при взаимодействии с фононами. Расчеты 
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проводились в приближении изотропной параболической зоны проводимости 

кремния. При рассмотрении  внутридолинных процессов релаксации элек-

тронов считалось, что закон дисперсии акустических фононов изотропен. 

Кроме того, не делалось различия между поперечными и продольными фо-

нонами. Взаимодействие с ними описывалось посредством одной общей кон-

станты связи электрон-фононного взаимодействия, которая впоследствии 

подбиралась такой, чтобы результаты моделирования совпадали с результа-

тами эксперимента. Описание междолинных процессов релаксации строи-

лось в рамках обычного феноменологического подхода с использованием 

междолинных деформационных потенциалов, которые так же находились 

путем подгонки результатов моделирования под транспортные измерения. 

Было учтено взаимодействие с TA-f, LA/LO-f, TO-f, TA-g, LA-g и LO-g фоно-

нами. 

 Следующая работа, о которой хотелось бы упомянуть, это работа [28] 

(Joergensen, 1978), в которой исследуется электрон-фононное взаимодейст-

вие и транспорт в сильном электрическом поле в кремнии n-типа, используя  

кинетическое уравнение Больцмана. Бралась аналитическая, но с учетом не-

параболичности и анизотропии, структура зоны проводимости кремния. 

Внутридолинные процессы рассеяние электронов на акустических фононах 

описывались, используя известные константы деформационного потенциала 

кремния. Междолинные процессы релаксации рассматривались с участием 

TO-f, LA/LO-f, LO-g и TA-g фононов. Константы междолинных деформаци-

онных потенциалов вычислялись так же на основе подгонки расчетов под 

экспериментальные результаты. 

Важным является результат, полученный в работе [29] (Brunetti и др.), 

посвященной теоретическому и экспериментальному исследованию диффу-

зии электронов в кремнии как функции температуры, напряженности и на-

правления электрического поля. В теоретической части используется моде-

лирование Монте-Карло в рамках такой же модели, какая использовалась в 

работе Canali и др. [27], но благодаря новым экспериментальным результа-
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там, появилась возможность более точного определения констант связи элек-

тронов с междолинными фононами. Взаимодействие рассматривается с уча-

стие TА-f , TO-f, LA/LO-f, LO-g, LА-g и TA-g фононов 

Совсем недавней работой, в которой так же производится расчет кон-

стант связи электронов с междолинными фононами, является работа [30] (E. 

Pop, W. Dutton и K. Goodson). В ней тоже производится моделирование транс-

портных свойств кремния методом Монте-Карло. Используется модель непа-

раболической зоны проводимости. Рассеяние электронов на колебаниях кри-

сталлической решетки описывается с использованием аналитического изо-

тропного закона дисперсии фононов, в котором учтено различие между аку-

стическими/оптическими и продольными/поперечными фононными ветками. 

В модель так же включено взаимодействие со всеми типами междолинных 

фононов: TА-f, TO-f, LA/LO-f, LO-g, LА-g и TA-g. 

Подытоживая результаты упомянутых работ, приведем значения рас-

считанных в них междолинных деформационных потенциалов в виде табли-

цы (1).  

 

Возвращаясь опять к разговору о разрешенных и запрещенных в нуле-

вом порядке междолинных переходов с излучением фононов, следует обсу-

дить совсем новую работу В.Г. Тютерева и др. (2010 г.) [31]. Предмет иссле-

Таблица 1. Значения междолинных деформационных потенциалов для различных типов 
фононов. Жирным шрифтом выделены значения, использованные в настоящей работе. 

Canali et all  

[18] 

Jorgensen  

[19] 

Brunetti et all 

[20] 

E. Pop et all  

[21] 
 

 
  Тип фонона 

Значения междолинных деформационных потенциалов (108 эВ/см) 

TA-f 0.15 - 0.3 0.5 

LA/LO-f 3.4 4.3 2 3.5 

TO-f 4 2 2 1.5 

TA-g 0.5 0.65 0.5 0.3 

LA-g 0.8 - 0.8 1.5 

LO-g 3 7.5 11 6 
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дования в данной работе пересекается с тематикой настоящей диссертации и 

состоит в вычислении времени жизни состояния 2р0 донора фосфора в крем-

нии. Рассматривается релаксация данного состояния при взаимодействии с 

междолинными TA-f и LA-g фононами. Оба эти процесса в нулевом прибли-

жении запрещены симметрией. Однако авторы работы не пользуются ника-

кими известными данными по поводу деформационных потенциалов взаимо-

действия с рассматриваемыми фононами, а вычисляют их «из первых прин-

ципов». Они используют самосогласованный псевдопотенциальный расчет 

методом функционала плотности в базисе плоских волн возмущения, созда-

ваемого фононом с произвольным значением волнового вектора (DFPT). Ре-

зультаты их расчета деформационных потенциалов для TA-f и LA-g фононов 

представлены на следующем рисунке (1): 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Нулевые значения деформационных потенциалов вдоль определенных 

направлений в пространстве волновых векторов фононов отражают симмет-

Рис. 1 Зависимость междолинных деформационных потенциалов согласно 
[22] для TA-f и LA-g фононов от волнового вектора фонона. 



 20

рийный запрет междолинных переходов с излучением фононов данного типа 

в нулевом приближении. Для незапрещенных переходов междолинные де-

формационные потенциалы имеют следующие значения: DLA-f = 2,51·108 

эВ/см, DLО-g = 4,73·108 эВ/см, DTO-f  = 4,44·108 эВ/см. 

Конечно, нет сомнений в строгости подхода к вычислениям и важности 

полученного авторами результата, однако расчеты проведены в предположе-

нии идеальности решетки, хотя само по себе наличие примеси уже нарушает 

эту идеальность. Решетка кремния в окрестности атома примеси нарушена, и 

локально она не обладает симметрией идеального кристалла, следовательно, 

для нее не могут строго выполняться симметрийные запреты, о которых идет 

речь. Нарушение симметрии приведет к тому, что зависимости на рис. 1 бу-

дут более гладкими, и, разумеется, не будут нигде обращаться в ноль. Это 

косвенно подтверждается тем, что вычисленное в рассматриваемой работе 

время жизни состояния 2р0 донора фосфора в кремнии оказывается аномаль-

но большим (~1 нс). Соответствующая этому времени ширина линии оптиче-

ского поглощения на переходе из основного в состояние 2р0 оказывается 

приблизительно в десять раз уже экспериментально измеренной ширины в 

моноизотопном кремнии (28Si) при низкой концентрации доноров, где не 

должно быть столь сильного неоднородного уширения. 

 Сказанное позволяет допустить, что междолинные деформационные 

потенциалы на масштабах локализации волновых функций донора в обрат-

ном пространстве приближенно можно считать константами даже для «за-

прещенных» в нулевом приближении междолинных переходов. Поэтому в 

настоящей работе использовались значения констант, данные в работах [22, 

29] (Риджани /Brunetti и др.), которые хорошо описывают транспортные яв-

ление в объемном кремнии. 

В качестве огибающих волновых функций примесных состояний ис-

пользовались пробные волновые функции, указанные в работах [11, 32], с 

тем отличием, что по-другому будем выбирать параметры, задающие локали-

зацию волновой функции в пространстве, для 1s-состояний. Как было отме-
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чено выше, примесный потенциал помимо кулоновской части имеет быст-

роспадающую составляющую, называемую потенциалом центральной ячей-

ки, и на сегодняшний день нет методов, корректно учитывающих этот потен-

циал. Поэтому в данной работе используется упрощенный подход учета 

влияния потенциала центральной ячейки лишь через локализацию волновой 

функции в пространстве. Подробнее это будет описано ниже. 

 Следует отметить, что для состояний донора фосфора в недеформиро-

ванном кремнии расчеты скоростей междолинной релаксации с излучением 

фононов уже проводились ранее с использованием того же общего подхода 

для описания взаимодействия связанных состояний с междолинными фоно-

нами, какой используется в настоящей диссертации [33]. В данной работе 

были использованы водородоподобные волновые функции состояний донора, 

и при расчете их темпов междолинной релаксации учитывалось взаимодей-

ствие лишь с g-фононами (считалось, что  f-процессы взаимодействия элек-

тронов с акустическими фононами не оказывают существенного влияния на 

общий темп релаксации состояний доноров). 

 
 

1.2 Состояния мелких доноров в кремнии 

Волновые функции состояний мелкого донорного центра в кремнии рас-

сматривались в рамках метода эффективных масс. Этот метод подробно 

представлен в работе [11] (Кона и Латинжера). Согласно этому методу вол-

новые функции состояний донора в случае нескольких долин представляются 

в виде: 

),()( rkr i
i

n
i

ii F ϕα∑=Ψ  (I.2) 

где где φi (k,r) – блоховская волновая функция на дне зоны проводимости i-

ой долины, )(ri
nF – огибающая волновой функции донорного состояния n-го 

уровня i-ой долины, а αi –коэффициенты, определяющиеся из соображений 

симметрии для точечной группы тетраэдра Td и отражающие распределение 

волновой функции по долинам в k-пространстве. Суммирование ведется по 
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всем шести долинам кремния. Коэффициенты αi имеют следующие значения 

(см. например [34] (Г.Л. Бир и Г.Е. Пикус):  
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Гамильтониан, для нахождения огибающих волновых функций состояний 

мелких доноров )(ri
nF  (далее эти огибающие для краткости будем называть 

просто волновыми функциями), в рамках метода эффективных масс записы-

вается в виде [11]: 
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здесь m ׀׀  и ⊥m  – продольная и поперечная эффективные массы электрона в 

кремнии, U(r) – потенциал примесного иона. В работе Кона и Латинжера [11] 

потенциал примесного иона считался кулоновским. При произвольном от-

ношении эффективных масс уравнение Шредингера с гамильтонианом (1) не 

может быть решено точно, поэтому в работе [11] предлагается использовать 

пробные волновые функции со свободными параметрами, которые должны 

находиться вариационным методом минимизации энергии состояний донора. 

Вид этих пробных волновых функций для всех состояний 1s и состояния 2p0 

можно взять в той же работе Кона и Латинжера [11], волновые функции для 

состояний 2s и 2p± были взяты из [15, 32]. 
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Ось xl сонаправлена с осью l-ой долины. Варьируемые параметры а и b 

находятся минимизацией энергии состояний из гамильтониана (4), где в ка-

честве U(r), берется кулоновский потенциал. Заметим, что вариационный 

подход для  m ׀׀  = m⊥ дает точное решение уравнения Шредингера с гамиль-

тонианом (4), а для реальных значений масс хорошо согласуется с числен-

ным подходом в решении [11]. Однако, как известно, выражение (4) с куло-

новским потенциалом примеси является не точным, так как не учитывает ко-

роткодействующий потенциал, который зависит от химической природы 

центра легирования. Без соответствующих поправок данный гамильтониан 

приводит к шестикратному вырождению основного состояния 1s с энергией 

31.27 мэВ. Реально же это состояние расщеплено на синглет 1s(A1), дублет 

1s(E) и триплет 1s(T2) (см. например [11, 34]), их энергии зависят от химиче-

ской природы примеси и заметно отличаются от значения приведенного вы-

ше. Если для состояний 1s(E) и 1s(T2) расхождение не превышает восьми 

процентов, то для основного состояния 1s(A1) оно может превышать все сто. 

Для примера энергия связи состояния 1s(A1) для донора фосфора 45.2 мэВ, а 

для висмута 70.98 мэВ. Другой стороной проблемы, связанной с короткодей-
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ствующим потенциалом, является определение волновых функций состоя-

ний, и, в частности, что наиболее для нас важно, состояний 1s.  

Для преодоления обозначенных трудностей при расчете темпов междо-

линных переходов при излучении фононов, в отношении 1s-состояний мы 

предлагаем использовать упрощенный подход. Будем исходить из того, что 

на величину матричного элемента безызлучательного перехода существенно 

влияет локализация волновых функций 1s-состояний, а другие детали их уст-

ройства сказываются не столь сильно. Тогда волновые функции состояний 1s 

можно оставить в форме (5), а соответствующие параметры локализации a и 

b определить, используя единственно известный точно параметр, это энер-

гию состояний. Связь между энергией состояния и параметрами a и b полу-

чается на основании анализа асимптотического поведения волновой функции 

на больших расстояниях от примесного иона, проведенного в квазиклассиче-

ском приближении [36] (Б.И. Шкловский, А.Л. Эфрос). Необходимо, чтобы 

асимптотическое поведение волновой функции вдали от кулоновского центра 

соответствовало асимптотике, вычисленной в квазиклассическом приближе-

нии. 

Согласно [35] асимптотика представляет собой экспоненциально спа-

дающую функцию: 
rqerF )()( n−= , (I.6)

где )/(2)( 2221 γzyx nnnEmq ++= ⊥
−hn , γ = m⊥/ m||, n = r/r. Подчеркнем, что 

методика определения асимптотического поведения волновой функции в 

квазиклассическом приближении не опирается на конкретный вид потенциа-

ла донорного центра, т.к. данная асимптотика отражает поведение волновой 

функции глубоко под энергетическим барьером, созданным ионом примеси, 

и определяется лишь энергией состояния.  

Приравнивая показатель экспоненты асимптотики (6) к показателю экс-

поненты волновой функции 1s-состояния (5), легко получить следующие вы-

ражения для параметров а и b: 
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Численные значения этих параметров отличаются от значений, получаемых 

вариационным методом. Например для значения энергии основного состоя-

ния E=31.27 мэВ, которое дает метод эффективных масс, по формулам (7) 

параметры а и b имеют значения: а=4.67·а0 , b=2.13·а0 , а в рамках вариаци-

онного метода a=4.58·а0 , b=2.57·а0 , где а0 –постоянная решетки кремния.  

Предложенная процедура построения волновых функций 1s−состояний 

позволяет легко учесть поправки связанные с особенностью короткодейст-

вующего потенциала того или иного донора, опираясь на экспериментальные 

значения энергий состояний. Указанный подход полезен, в частности, при 

анализе влияния одноосной деформации кристалла кремния на релаксацию 

различных состояний доноров, т.к. деформация приводит к энергетическому 

сдвигу состояний донора, а, следовательно, и к изменению их локализации в 

пространстве.  

 

 

1.3 Электрон-фононное взаимодействие и релаксация состояний  

мелких доноров в кремнии 

1.3.1 Матричный элемент взаимодействия электронов мелких до-

норов в кремнии с фононами.  Оператор взаимодействия электронов с коле-

баниями решетки можно записать в виде (см. например [21]): 

∑ −=
α

αα
a

aa QRrF )(intH  (I.8)

где F (Raα,r) имеет смысл силы, действующей со стороны иона решетки, по-

ложение которого Raα, на электрон с координатами r, α – номер этого иона в 

ячейке, положение которой в кристалле задается вектором  а, Qaα – вектор 

смещения иона кристаллической решетки. Сумма ведется по всем атомам 

кристаллической решетки.  Используя известные соотношения  квантовой 

механики, вектор Qaα можно представить в виде [21]: 



 26

..
2

скea
NV

i
qss

s

+= −+∑ qa
q

q q
a eQ

ρωα
h

 
(I.9) 

 Эта формула представляет собой разложение смещения атома кристалличе-

ской решетки по фононам, где s-номер фононной ветви, q – волновой вектор 

фонона, esq – его поляризация, 
+
qsa  - оператор рождения фонона с волновым 

вектором q, и принадлежащим ветви с номером s, N - число элементарных 

ячеек в кристалле, V - объем кристалла, ρ - его плотность. Таким образом, 

оператор излучения фонона с волновым вектором q, и принадлежащим ветви 

с номером s, можно переписать в виде: 
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Используя теперь выражения для sqH int , можно записать матричный элемент 

перехода между состояниями донора с номерами m и n с излучением фонона 

с волновым вектором q:  
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здесь qn – волновая функция фононов, nq– число фононов в моде с волновым 

вектором q (при отсутствии взаимодействия между электронами и фононами 

волновая функция представляет собой произведение электронной и фонон-

ной волновых функций). 

Т.к. волновая функция состояния мелкого донора имеет вид (I.2), то 

выражение (I.11) можно переписать в следующем виде: 
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Здесь αi  и βj –коэффициенты, определяющиеся из соображений симметрии 

для точечной группы тетраэдра Td и отражающие распределение волновой 
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функции по долинам в k-пространстве (см. (I.3)). В этом выражении удобно 

поменять местами интегрирование по r и суммирование по а: 
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Электрон на дне зоны проводимости кремния имеет большой волновой век-

тор (k ~ 0.83÷0.85 2π/a, где а – постоянная решетки), поэтому блоховские 

волновые функции на дне зоны можно считать быстро осциллирующими 

(период осцилляций порядка а), функция F(r) достаточно быстро спадает с 

увеличением r (характерный масштаб спадания тоже порядка постоянной 

решетки а), в то время как огибающие волновых функций )(ri
nF  и )(rj

mF  

состояний доноров можно считать плавными и почти не меняющими своего 

значения на масштабах элементарной ячейки, поэтому их можно вынести за 

знак интеграла. Выражение (I.13) примет вид [21]: 
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Далее, если рассматривать взаимодействие с длинноволновыми фононами 

(внутридолинные переходы), то для случая кремния (экстремумы зоны про-

водимости лежат на оси симметрии) интеграл в последней формуле (I.15) вы-

ражается через деформационные потенциалы, введенные (7) [36], следую-

щим образом: 

      для взаимодействия с продольными фононами: 
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        для взаимодействия с поперечными фононами: 
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(I.15)

где ϑ – угол между волновым вектором q и осью симметрии долины. 

Для рассмотрения же взаимодействие с коротковолновыми фононами, каки-

ми являются междолинные фононы, перепишем выражение (I.14) в виде: 
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где g – вектор обратной решетки кремния. Интеграл в последнем выражении 

формально имеет вид матричного элемента перехода между состояниями, 

описываемыми блоховскими функциями дна зоны )(riϕ  и )(rjϕ , с излучени-

ем фонона с волновым вектором ki-kj за нехваткой суммы по элементарным 

ячейкам. Заметим, что в силу периодичности кристалла значение интеграла в 

нем не зависит от а, поэтому данный интеграл можно просуммировать по 

всем ячейкам, поделив при этом на общее их количество в кристалле. Для 

междолинных переходов можно воспользоваться выражением (I.1), и выра-

зить матричный элемент перехода между блоховскими состояниями электро-

на через междолинный деформационный потенциал. Тогда, переходя от сум-

мирования  по элементарным ячейкам к интегралу, матричный элемент пере-

хода между состояниями донора для случая спонтанного излучения фонона 

будет даваться следующим выражением: 
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Конечно, проделанная процедура не совсем корректна, т.к. в кремнии пере-

ход между блоховскими волновыми функциями, матричный элемент которо-



 29

го рассматривается, представляет собой переход между состояниями с оди-

наковой энергией, следовательно, излучения фонона не может быть в прин-

ципе. Но эта некорректность имеет ту же степень, в какой некорректна сама 

формула (I.1), т.к. в ней не специфицируются конкретные начальные и ко-

нечные состояния перехода. Выражение (I.1) имеет феноменологический ха-

рактер и нацелено на расчет вероятностей перехода при взаимодействии 

лишь с конкретными фононными модами, поэтому проделанные выкладки 

для случая взаимодействия с коротковолновыми фононами вполне право-

мерны. 

 Для расчетов скоростей релаксации состояний донора фосфора в крем-

нии при взаимодействии с междолинными фононами g-типа выражение (I.16) 

впервые было использовано в [33]. 

          

          1.3.2  Вероятности междолинной релаксации состояний доноров 

Введем матричный элемент перехода с излучением фонона между од-

нодолинными состояниями донорного центра:   
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Вероятность перехода между состояниями n и m согласно «Золотому правилу 

Ферми» представляется в виде: 

)(2
2

q
q

ωεδβαπ
h

h
−= ∑∑ nm

ij
nmj

ij
inm MP  (I.18)

где nmε  - энергия перехода между уровнями n и m. В силу эквивалентности 

шести долин кремния суммирование по αi и βj можно свети к умножению все-

го выражения на определенный коэффициент Kt, зависящий от конкретной 

симметрии распределения верхнего и нижнего состояний перехода по доли-

нам и типа перехода (f или g), т.е. представить полную вероятность перехода 

в виде: 
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где ij
nmP  - вероятность перехода между однодолинными волновыми функция-

ми, принадлежащими i-ой и j-ой долине: 

)(2 2

q
q

ωεδπ
h

h
−= ∑ nm

ij
nm

ij
nm MP  I.20 

а коэффициент Kt  для f− и g−процессов (t=f, g) выражаются следующими 

формулами: 

Kf = (α3⋅β5+ α6⋅β4)2+(α5⋅β3+ α4⋅β6)2+(α3⋅β6+ α5⋅β4)2+ 

     +(α6⋅β3+ α4⋅β5)2+(α1⋅β3+ α4⋅β2)2+(α3⋅β1+ α2⋅β4)2+ 

     +(α1⋅β4+ α3⋅β2)2+(α4⋅β1+ α2⋅β3)2+(α1⋅β5+ α6⋅β2)2+ 

     +(α5⋅β1+ α2⋅β6)2+(α1⋅β6+ α5⋅β2)2+(α6⋅β1+ α2⋅β5)2, 

 

Kg=(α1⋅β2)2+(α2⋅β1)2+(α3⋅β4)2+(α4⋅β3)2+(α5⋅β6)2+(α6⋅β5)2, 

 

 

 

 

I.21 

Численные значения симметрийных коэффициентов Kf  и Kg междолинных 

переходов даны в таблице 2. 

 

 

 

 

Междолинные переходы f и g типа обычно относят к процессам пере-

броса, т.е. рассеянию с участием вектора обратной решетки. Однако отметим, 

что междолинный переход между состояниями доноров может происходить 

и без участия вектора обратной решетки, вследствие размытости волновых 

функций этих состояний в импульсном пространстве. В этом случае вклад в 

Pnm=Kt⋅
ij

nmP  I.19 

Таблица 2  Значения симметрийных коэффициентов Kf  и Kg для перехо-
дов между состояниями с различными симметриями 

 Kg (g – переходы) Kf (f – переходы) 

1 
2 A1 E T2 A1 E T2 

A1 1/6 1/6 1/6 4/3 1/3 2/3 

E 1/3 1/3 1/3 2/3 5/3 4/3 

T2 1/2 1/2 1/2 2 2 2 
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матричный элемент дают лишь «хвосты» волновых функций в k-

пространстве, и соответствующие вероятности переходов относительно ма-

лы, хотя порой могут вносить заметный вклад в общий темп релаксации рас-

сматриваемого состояния. 

 

f – переходы 

Излучение или поглощение f-фонона представляет собой переход меж-

ду смежными долинами зоны проводимости кремния, т.е. между долинами, 

лежащими на осях, перпендикулярных друг другу. Пусть, для примера, пере-

ход происходит с участием вектора обратной решетки из (–X) – долины в (Y) 

– долину, т.е. из долины (-100) в (010) долину. В этом случае волновой век-

тор фонона ориентирован в направлении близком: 

                             )2,2,2(0 aa
k

a
k vvf

πππ
−−−=q , 

где а – постоянная решетки кремния, kv – расстояние от центра зоны Бриллю-

эна до центра долины (ее значение для кремния не известно точно, в разных 

источниках приводятся различные значения в диапазоне 0.83÷0.85
a
π2

).  Как 

видно, волновой вектор f-фонона, соответствующего переходу между цен-

трами долин, лежит на самой границе зоны Бриллюэна в направлении близ-

ком кристаллографическому направлению (0,0,-1). Очевидно, что на границе 

закон дисперсии фононов нельзя считать изотропным, но из соображений 

симметрии можно заключить, что изоэнергетическая поверхность подходит 

ортогонально к рассматриваемой границе зоны Бриллюэна. А так как локали-

зация донорных состояний мала по сравнению с периодом обратной решетки, 

то на таких масштабах данную изоэнергетическую поверхность фононов 

можно считать плоскостью, подходящей перпендикулярно к границам зоны 

Бриллюэна в направлениях ориентации долин (рис.2). Уравнение данной 

плоскости будет иметь вид: 

εqqq yx 2−=+  
I.22 
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где qx, qy– координаты волнового вектора фонона в обратном пространстве, qε 

– длина волнового вектора f-фонона с энергией, равной энергии перехода εnm. 

 

 
Закон дисперсии фононов мы всегда локально будем считать линейным, т.е.  

vqq += 0ωω  I.23

здесь ωq – частота фонона с волновым вектором q, ω0 – константа, v – груп-

повая скорость фононов, q – длина волнового вектора фонона, направленного 

вдоль )2,2,2(0 aa
k

a
k vvf

πππ
−−−=q . Очевидно, что εωε vqnm += 0

h
, поэтому, 

используя это выражение и формулу (I.22), получим локальную аппроксима-

цию изоэнергетической поверхности фононов в направлении f0q  с частотой 

ωq: 

20
yx

q

qq
v

+
−= ωω  I.24

Используя теперь выражения для ij
nmM   (I.17) и ij

nmP   (I.20), для вероят-

ности перехода из (-X) долины в (Y) получим: 

Рис. 2 Зона Бриллюэна и положения долин зоны проводимости кремния; qf
n и 

qf
um волновые вектора междолинного f-фонона в случае нормального процесса и 

процесса с перебросом. Плоскости на рисунке показывают локальную апрокси-
мацию изоэнергетической поверхности фононов, соответствующих f-переходам, 
для нормального процесса и процесса с перебросом.  

n
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Переходя теперь от суммирования по q к интегралу, последнюю формулу 

можно переписать в виде: 
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Вычисления удобней проводить, если использовать волновые функции со-

стояний донора в импульсном представлении. В этом случае выражение 

rr rqq deFF fiY
m

X
n

)()(*)( 0)( −−∫  в формуле (I.23) перейдет в свертку:  
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)(*)(  I.27

Теперь, учитывая уравнение изоэнергетической поверхности фононов (I.24) 

выражение (I.27) можно проинтегрировать по одной из компонент вектора q, 

используя фильтрующее свойство δ-функции. Вероятность ))(( YX
nmP −  тогда за-

пишется в виде:    
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где J представляет собой следующий интеграл: 
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В случае, когда междолинный переход с участием f – фонона происхо-

дит без переброса, волновой вектор фонона лежит в направлении (110), а 

изоэнергетическая поверхность аппроксимируется тоже плоскостью, но ор-

тогональной волновому вектору f – фонона, т.е. направлению (110) (рис. 1). 

Проделывая те же выкладки, не трудно показать, что ij
nmP  будет находиться 

по той же формуле (I.28), а выражение для J будет иметь вид: 
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Следует учесть, что qε в этом случае уже не учитывает вектор обратной ре-

шетки. Видно, что (I.30) образуется из (I.29) вычитанием из q вектора обрат-

ной решетки a
π2)1,1,1( , поэтому с точки зрения конечного результата, как и 

должно быть, совершенно не важно как проводить расчет, в схеме расширен-

ных зон или в схеме приведенной зоны Бриллюэна.  

 

g - переходы 

Волновой вектор фононов, соответствующий g – переходам, располо-

жен в направлении близком направлению (100) и имеет длину равную при-

мерно третьей части расстояния от центра зоны Бриллюэна до ее края. На-

пример, для перехода из центра (-X) долины в центр долины (X) волновой 

вектор фонона с учетом вектора обратной решетки )0,0,2(
a
π

−  будет равен: 

)0,0,22(
a

kv
π

−=q . В этой области закон дисперсии фононов можно считать 

изотропным, а изоэнергетические поверхности, следовательно, сферами (рис. 

3). Уравнение данной изоэнергетической поверхности будет: constq = , q-

модуль волнового вектора фонона. В этом случае удобно проводить вычис-

ления в сферической системе координат. Проделывая простые выкладки лег-

ко получить, что ij
nmP  будет находиться по следующей формуле: 
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где 
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Следует обратить внимание на тот факт, что, как следует из получен-

ных формул для вероятности междолинных f и g-переходов, вероятность 

стремиться к бесконечности при стремлении групповой скорости к нулю. На 

самом деле, достаточно очевидно, что это не может соответствовать действи-

тельности, и значит лишь то, что данная модель не применима при достаточ-

но малых групповых скоростях фононов. Это является недостатком теории, 

т.к. на дисперсионной  характеристике фононов есть точки, где групповая 

скорость обращается в ноль, и при определенных условиях такие фононы 

принимают участие в релаксации примесных состояний. Для расчета темпов 

переходов на таких фононах следует более строго подходить к аппроксима-

ции фононной дисперсионной характеристики. Но в данной работе решение 

такой задачи не рассматривается. 

 
 

Рис. 3 Сфера в центре зоны Бриллюэна – изоэнергетическая поверхности фо-
нонов с энергией g- фонона; qg – волновой вектор g-фонона. 
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ГЛАВА II.  РЕЛАКСАЦИЯ ВОЗБУЖДЕННЫХ СОСТОЯНИЙ ДОНОРОВ 

ПЯТОЙ ГРУППЫ В КРЕМНИИ ПРИ ВЗАИМОДЕЙСТВИИ С ФОНО-

НАМИ. 

 
 

2.1 Постановка задачи  

Перейдем теперь к обсуждению релаксации на междолинных фононах 

возбужденных состояний доноров фосфора, сурьмы, висмута и мышьяка в 

кремнии. Различие релаксационных сценариев при возбуждении системы 

(кремний, легированный мелкими донорами) обусловлено, главным образом, 

различием энергий основного состояния рассматриваемых доноров. Глубина 

залегания основного состояния донора фосфора (Р) относительно дна зоны про-

водимости кремния составляет 45,59 мэВ, донора мышьяка (As) – 53,76 мэВ, 

донора сурьмы (Sb) – 42,74 мэВ и донора висмута (Bi) – 70,98 мэВ [37] (A. K. 

Ramdas and S. Rodriguez). Это обуславливает тот факт, что релаксация отщеп-

ленной группы состояний 1s(E,T2) в донорах фосфора и сурьмы происходит с 

участием ТА-g фононов и с участием LA-g и TA-f фононов в донорах мышьяка 

и висмута.  Заметим, что междолинное электрон-фононное взаимодействие яв-

ляется единственным механизмом, обеспечивающим релаксацию состояния 

1s(T2), которое является нижним состоянием рабочего перехода при стимули-

рованном излучении мелкими донорами. В донорах фосфора и сурьмы верхним 

рабочим состоянием является состояние 2р0 [38-41]. Его релаксация определя-

ется переходом в отщепленную группу 1s(E,T2) с излучением LA-g и TA-f фо-

нонов. В донорах висмута и мышьяка излучательный переход при возбуждении 

легированного образца CO2-лазером происходит не из состояния 2р0, а из со-

стояния 2р±  [38-41]. В Si:Bi это происходит по той причине, что переход 2р0 – 

1s(A1) находится в резонансе с TO-f фононами, и это приводит к тому, что вре-

мя жизни состояния 2р0 слишком мало для возникновения инверсной населен-

ности. В донорах же мышьяка, конечно, существует дополнительный канал ре-

лаксации состояния 2р0 по сравнению с Si:P и Si:Sb на переходе в основное со-
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стояние 1s(A1) подобный случаю в Si:Bi, только при излучении не TO-f, а LA-f 

фононов, но темп такого процесса согласно расчетам не достаточно велик, что-

бы привести к заметному уменьшению времени жизни состояния 2р0. Поэтому 

аналогию такого сорта между данными материалами (Si:Bi и Si:As) провести не 

удается. Причиной того, что генерация развивается на переходе 2р±–1s(E,T2), 

является то, что в процессе релаксации заметная часть носителей переходит 

сразу в основное состояние 1s(A1) из состояний 2р± и 2s при взаимодействии с  

LA-f фононами, минуя состояние 2р0, и это ведет к недостаточной населенности 

последнего. 

 

  

2.2 Релаксация возбужденных состояний доноров V группы в крем-

нии 

Далее на рис. 4(а)-4(г) приведены результаты вычислений, где показаны 

схемы нижних состояний доноров Р, Sb, As и Bi в кремнии. Стрелками показа-

ны междолинные переходы, а справа от них типы фононов, с излучением кото-

рых происходит данный переход, и темп этого перехода; Кf и Kg, как уже было 

сказано выше, – симметрийные коэффициенты междолинных переходов, кото-

рые учитывают распределение верхнего и нижнего состояний перехода по до-

линам зоны проводимости кремния. Цифры слева означают энергию уровня, 

выраженную в милиэлектронвольтах.  

В случае примесей фосфора и сурьмы в кремнии времена жизни состоя-

ний, находящихся выше состояния 2р0, определяются внутридолинными про-

цессами электрон-фононного взаимодействия, поэтому они не отображены в 

схемах (рис. 4(а), 4(б)). К тому же, как говорилось выше, верхним рабочим со-

стоянием при генерации ТГц стимулированного излучения всегда является со-

стояние 2р0, в отличие от доноров висмута и мышьяка, в которых верхним ра-

бочим состоянием является состояние 2р±, причем релаксация из континуума 

состояний происходит таким образом, что большинство носителей проходит 

через состояние 2р0. Поэтому уровни, находящиеся выше состояния 2р0, в сис-
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тему балансных уравнений, описывающих инверсию на рабочем переходе, 

включать не нужно. 
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Интересным является тот факт, что темпы переходов из состояния 2р0 в 

отщепленную группу состояний 1s(E,T2) для различных доноров отличаются 

довольно сильно, хотя энергии этих переходов во всех донорах (P, Bi, As, Sb) 

близки (они разнятся в диапазоне 19.6–22.41 мэВ), и вроде бы не следует 

ожидать заметного различия между этими темпами. Поэтому проведем рас-

чет зависимостей скоростей переходов между рассматриваемыми состояния-

ми при взаимодействии с TA-f и LA-g фононами от величины энергии пере-

хода. Этот расчет очень важен, т.к. именно такое небольшое различие в энер-

гиях перехода приводит к большому различию во временах релаксации со-

стояния 2р0, и именно это, как будет показано в IV главе, и является причи-

ной различия в порогах накачки лазеров на кремнии легированном фосфором 

и легированном сурьмой. 

В рамках описанной выше модели численно был проведен такой рас-

чет. Его результаты приведены на графиках (рис.5). По оси ординат на этих 

графиках отложен темп междолинного перехода )(EPij
nm , не учитывающий 

распределение состояний по долинам. Как уже было сказано выше, чтобы 

получить истинную вероятность перехода, нужно вероятность )(EPij
nm , взя-

тую из графика, умножить на соответствующий коэффициент, зависящий от 

этого распределения, Kf для f–переходов и Kg для g–переходов (11, 12).  
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Рис. 5 На верхнем графике темп перехода 2p0→1s при взаимодействии с LA−g 
фононами, на нижнем – при взаимодействии с TA-f фононами в приближении 
однодолинных волновых функций, т.е. без учета распределения волновых 
функций верхнего и нижнего состояний по долинам кремния. Квадратными 
точками на графике показаны расчетные значения, которые соединены интер-
поляционной кривой. Кружки отмечают значения соответствующие реальным 
переходам в донорах P, Bi, As и Sb. Темные кружки соответствуют переходам 
из состояния 2p0 в состояния 1s(T2), светлые – из 2p0 в 1s(E). 
 

 
 Как видно из графиков на обеих характеристиках наблюдается провал в 

окрестности точного резонанса, определяющегося тем, что энергия фонона с 

волновым вектором равным расстоянию между центрами долин равняется 

энергии соответствующего внутрицентрового перехода. При точном резо-

нансе матричный элемент равен нулю из-за различной четности волновых 

функций состояний 2p0 и 1s. Вследствие этого при расчете скорости релакса-

ции состояния 2p0 имеет место эффект компенсации вкладов в матричный 

элемент положительной и отрицательной части волновой функции состояния 

2p0. Разница величин провалов для f– и g–переходов объясняется, во-первых, 

различной ориентацией волновых функций состояний перехода в обратном 

пространстве друг относительно друга, а во-вторых, отличием фононных 

изоэнергетических поверхностей, по которым производится интегрирование. 

В случае g–переходов изоэнергетическая поверхность, как отмечалось выше, 

представляет собой сферу, а при радиусе сферы равном длине волнового век-
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тора g–фонона эта сфера локально является почти плоскостью, ортогональ-

ной волновому вектору фонона. При интегрировании по этой поверхности, 

вследствие симметричной ориентации изоэнергетической поверхности по 

отношению к оси, вдоль которой вытянуты волновые функции1, вклады в 

матричный элемент положительной и отрицательной части волновой функ-

ции состояния 2p0 всегда почти одинаковы. Поэтому значение вероятности 

перехода при излучении g-фононов в точке минимума равно почти нулю. В 

случае f – переходов изоэнергетическая поверхность ориентирована так, что 

определяющий вклад в матричный элемент в основном всегда дает только 

одна из частей волновой функции состояния 2p0, либо положительная либо 

отрицательная. Поэтому эффект упомянутой компенсации проявляется в 

меньшей степени. 

 

 

2.3 Сравнение с темпами внутридолинной релаксации состояний 

мелких доноров и темпами междолинного рассеяния электронов 

проводимости в кремнии 

Полного расчета вероятностей внутридолинных переходов между со-

стояниями мелких доноров в кремнии в настоящей диссертации не проводи-

лось. Эти вероятности рассчитаны в работе [42], где вычисления проводи-

лись аналитически, но с использованием некоторых приближений. Значения 

темпов внутридолинной релаксации показаны в таблице 3. 

В настоящей работе лишь для сравнения проведены вычисления веро-

ятностей нескольких внутридолинных переходов в рамках численной проце-

дуры счета, которая использовалась для вычисления темпов междолинных 

переходов. Расхождения в значениях получились порядка 20-50 %, что дос-

таточно приемлемо, т.к. погрешность используемого численного счета имеет 

значение приблизительно 20 %. 
                                                 

1       Огибающие волновых функций примесных состояний имеют цилиндрическую сим-
метрию, и в случае g–переходов оси симметрии состояний вытянуты вдоль одного на-
правления 
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Таблица 3. Вероятности внутридолинных переходов между состояниями мелкого 

донорного центра в Si с излучением поперечных (WT) и продольных (WL) акусти-

ческих фононов в единицах 109 с-1. Использовалось следующее значение диэлек-

трической проницаемости ε=11.4. 

Сравнивая значения темпов в данной таблице, с результатами расчета 

темпов междолинных переходов, приведенных выше, видно, что междолин-

ные процессы электрон-фононного взаимодействия сильно преобладают в 

релаксации состояния 2р0. Это связанно с относительно большим энергети-

ческим зазором между ним и 1s-состояниями. Состояние 1s(T2) соответствует 

нижнему рабочему уровню при генерации лазерного излучения для всех мел-

ких доноров V группы в кремнии в случае накачки CO2 лазером. Его релак-

сация всецело определяется междолинными переходами в силу симметрий-

ного запрета внутридолинных процессов на переходе из него в основное со-

стояние 1s(A1). 

 На следующем рисунке так же для сравнения представлены расчеты 

темпов междолинного рассеяния электронов в зоне проводимости кремния: 

 wL wT ∆E мэВ 

2p0→1s 1.9 0.02 19.8 

2s→2p0 22 1.2 2.7 

2s→1s 5.6 0.15 22.4 

2p±1→2s 3.8 0.8 2.4 

2p±1→2p0 14 0.4 5.1 

2p±1→1s 0.01 0 24.9 

3p0→2p±1 0.8 0.52 0.9 

3p0→2s 3.8 0.8 3.4 

3p0→2p0 24 0.48 6.0 

3p0→1s 0.14 0 25.8 

3p±1→3p0 0.10 0.52 2.4 

3p±1→2pΚ1 3.8 0.3 3.3 

3p±1→2p±1 2.4 0.07 3.3 
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Вычисления проведены, используя сферический параболический закон дис-

персии электронов в зоне, на основе формулы (I.1) [22] (C. Jacoboni, L. Reg-

giani): 

))()'(()(),'(
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q
q

t kЕkЕ
V

kDkkP ωδ
ωρ

π
h−−=   

Проведя интегрирования по конечным состояниям электрона в кремнии, для 

вероятности перехода в единицу времени между парой долин с излучением 

фонона получим: 
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здесь Е – энергия электрона, отсчитанная от дна зоны проводимости, m - эф-

фективная масса электрона, ωq – частота излучаемого фонона. 

 Как было упомянуто в главе I, для донора фосфора в кремнии сущест-

вуют расчеты времени жизни состояния 2p0 при релаксации на междолинных 

фононах, выполненные другими авторами, это работы [31] и [33]. В работе 
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Рис 6. Зависимость темпов междолинных переходов свободных носителей в крем-
нии от энергии 
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[31] была сделана попытка явно учесть зависимость междолинных деформа-

ционных потенциалов взаимодействия с TA-f и LA-g фононами от волнового 

вектора фонона (рис. 1). Согласно результатам расчетов в данной работе 

время жизни состояния 2p0 равняется приблизительно 1 нс. 

 В работе [33] расчеты проводились, как и в настоящей, диссертации в 

нулевом порядке разложения деформационного потенциала по волновому 

вектору фонона (I.16), но без учета взаимодействия с f-фононами (см. диссер-

тацию [33], стр. 76). Вычисления проведены для различных значений междо-

линного деформационного потенциала взаимодействия с LA-g фононами, и 

для того же его значения, что используется в настоящей диссертации, сум-

марный темп релаксации состояния 2p0 согласно [33] получается равным 

5·109 с-1. Так же в [33] были рассчитаны и скорости релаксации состояний 

1s(E) и 1s(T2) при взаимодействии с TA-g фононами, их значения 3.5·109 с-1 и 

3.7·109 с-1 соответственно. Различие значений вычисленных темпов излуче-

ния g-фононов в [33] и в настоящей диссертации связано, по-видимому, с 

различными используемыми параметрами: положение долин зоны проводи-

мости кремния, дисперсия фононов, параметры огибающих волновых функ-

ций состояний доноров. 
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ГЛАВА III. РЕЛАКСАЦИЯ СОСТОЯНИЙ ДОНОРОВ В ДЕФОР-

МИРОВАННОМ КРЕМНИИ 

 

 

3.1 Состояния мелких доноров в условиях одноосного сжатия 

Особе внимание в данной работе уделено расчетам темпов междолин-

ных переходов между состояниями доноров в деформированном кремнии. 

Рассматривается случай, когда давление приложено в направлении (100). 

Деформация приводит к сдвигу по энергии долин кремния (рис. 7), а, следо-

вательно, к расщеплению и энергетическим сдвигам состояний примесных 

центров (см. например [18, 34]), а это, в свою очередь,  приводит к измене-

нию вклада в общий темп релаксации состояний доноров взаимодействия с 

различными типами  междолинных фононов.  

 

 

 

 

 

 

 

На рис.8 для примера показана зависимость энергий уровней донора 

фосфора в кремнии от междолинного расщепления при одноосном сжатии в 

направлении {100}. Черным цветом показаны уровни, принадлежащие 2∆-

долинам, т.е. долинам, вдоль которых прилажено давление, серым – принад-

лежащие 4∆-долинам [18].  

 Согласно  [18, 34]  сдвиг  при  давлении  энергии  4∆-долин  равняется  

(–2/3)∆, а сдвиг 2∆-долин, соответственно –  (+1/3)∆, где ∆ – междолинное 

расщепление. Сдвиг энергии основного состояния 1s(A1
l) и 1s(A1

u)  мелких 

доноров дается следующим выражением [18, 34]:  

Рис. 7. Схематическое изображение расщепления долин крем-
ния при одноосном сжатии в кристаллографическом направлении 
{100}. Здесь uΞ - сдвиговый деформационный потенциал, s11 и s12 - ко-
эффициенты жесткости кристалла. 
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где знак «+» для состояния 1s(A1
u), а «–», соответственно, для 1s(A1

l), ∆с–

коэффициент, равный одной шестой от энергетического зазора между со-

стояниями 1s(A1) и 1s(E) в недеформированном кремнии. При этом в расче-

тах учитывалось изменение локализации 1s-состояний при изменении его 

энергии согласно формулам (I.7). Изменение энергии остальных состояний 

при давлении соответствует изменению энергии долин. 

Ниже приведены формулы для коэффициентов α, задающих распреде-

ление состояний доноров по долинам в деформированном кремнии в направ-

лении (100) [18]: 
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Рис. 8. Зависимость энергии уровней донора фосфора в кремнии от междолинного 
расщепления, образующегося в результате одноосного сжатия в направлении {100} 
(междолинное расщепление пропорционально давлению; для направления сжатия 
{100} давление в 1кбар соответствует приблизительно междолинному расщеплению 
8,5 мэВ). 
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Коэффициенты a, b,c и d даются следующими выражениями (δ=∆/∆с): 
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(III.3)

Симметрийные коэффициенты для междолинных переходов Kf и Kg в 

деформированном кремнии рассчитываются по тем же формулам (I.21), как и 

в случае отсутствия деформации, но, используя, разумеется, другие значения 

коэффициентов α. 

Особым случаем является переход из состояния 2р±, т.к. оно имеет 

симметрию распределения по долинам кремния отличную от симметрий рас-

пределения состояний с нулевым значением магнитного квантового числа 

[43] (C. Jagannath, A.K. Ramdas). Т.к. данное состояние имеет двенадцати-

кратное вырождение, то можно таким образом скомбинировать вырожден-

ные состояния, что каждое из них будет содержать лишь вклады противоле-
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жащих долин, что делает более удобным нахождение симметрийных коэф-

фициентов междолинных переходов Kf и Kg. Огибающие волновых функций 

вырожденного состояния 2р± при каждой долине представляют собой «ганте-

леобразные» функции,  ориентированные  перпендикулярно друг другу  и 

оси долин, к которым они принадлежат.  

 Таким образом, значения тем-

пов междолинных переходов с 

участием 2р± -состояния могут 

быть различными в зависимости 

от того, между какими конкрет-

но долинами происходит пере-

ход (см. рис. 9(а)). Обозначим 

как Р1 и Р2 вероятности  таких 

переходов между однодолин-

ными состояниями ( lj
nmP ), какие 

указаны на рис. 8(а). Для случая 

f-переходов, когда волновая 

функция нижнего состояния об-

разована вкладами не только 

противолежащих долин, общая вероятность перехода будет являться комби-

нацией вероятностей Р1 и Р2. Для g-переходов из состояния 2р± в нижележа-

щие состояния значения темпа междолинного перехода вследствие аксиаль-

ной симметрии огибающих волновых функций не зависит от того, каким 

конкретно образом ориентировано состояние 2р± относительно оси долин, 

т.е. для g-перехода Р1 = Р2 (см. рис. 9(б)). Поскольку, как сказано выше, все 

состояния 2р± можно представить распределенными по двум противолежа-

щим долинам, то для g-переходов симметрийный коэффициент Kt будет та-

ким же, как будто состояние 2р± имеет симметрию триплета (Т2). Для f-

переходов, в случае, когда состояние 2р± имеет составляющие, например, 

Рис. 9. Ориентация состояния 2р± в пространстве 
и междолинные переходы 
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лишь X и -X долин, полная вероятность перехода будет рассчитываться по 

следующей формуле:  

Pnm=[(α1⋅β3)2+(α1⋅β4)2+(α2⋅β4)2+(α2⋅β3)2]Р1+[(α1⋅β5)2+(α1⋅6)2+(α2⋅β5)2+(α2⋅β6)2]Р2  

(III.4) 

 

 

3.2 Междолинная релаксация в Si:P 

В кремнии легированном фосфором при генерации стимулированного 

излучения верхним уровнем рабочего перехода в отсутствии деформации, 

как отмечено выше, является состояние 2р0, а нижним – одно из состояний 

отщепленной группы 1s(E,T2) (то или другое в зависимости от того, в какое 

состояние производится накачка) [43]. В деформированном образце верхним 

уровнем становится 2р0(А1+В2),  нижним – 1s(B2)  [44]. 

Перейдем к рассмотрению релаксации состояний рабочей пары уров-

ней. Релаксация состояний 2р0(А1+В2) донора фосфора происходит на пере-

ходах в состояния 1s(B2) с излучением g-фононов, 1s(B1) и 1s(E) с излучени-

ем f-фононов и в 1s(A1
l) с излучением как f так и g-фононов. Результаты рас-

чета темпов указанных переходов в зависимости от приложенного давления 

приведены на графиках (рис.10) (давление в 1 кбар соответствует прибли-

зительно междолинному расщеплению 8,5 мэВ). 

При изменении давления на образец изменяются энергетические зазо-

ры между уровнями донорного центра, и именно зависимость разности энер-

гий между уровнями от давления главным образом определяет зависимость 

от давления темпа перехода между рассматриваемыми состояниями с излу-

чением фононов. Так как энергия перехода, как правило, монотонно зависит 

от давления, то зависимость от деформации темпа релаксации просто отра-

жает его зависимость от энергии перехода в определенном диапазоне энер-

гий. Поэтому, как не трудно заметить, кривые (рис. 10-12), по сути, пред-

ставляют собой фрагмент зависимостей (рис.5), в которых только энергия 
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перехода пересчитана в междолинное расщепление и учтена зависимость 

симметрийных коэффициентов от приложенного давления (III.3).  

При малых давлениях релаксация состояния 2р0 определяется излуче-

нием LA-g фононов на переходе в 1s(B2) состояние и, как видно из графиков, 

f-процессами электрон-фононного взаимодействия. При давлениях свыше 

приблизительно 400 бар релаксация определяется лишь g-переходами с излу-

чением LA и TA фононов. 

На рис.12 представлена зависимость скорости релаксации состояния 

1s(B2) – нижнего состояния рабочего перехода Si:P лазера, в зависимости от 

прилаженного давления. Так как переход происходит между 1s состояниями, 

то зависимость темпа от энергии перехода будет иметь вид кривой с одним 

экстремумом (см. выражение для вероятности излучения фонона I.31, I.32), и 

зависимость от деформации, соответственно, представляет собой фрагмент 

уже этой кривой (энергия перехода пересчитывается в междолинное расщеп-

ление) с учетом зависимости от давления симметрийных коэффициентов 

(III.3). 
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Рис. 10 Зависимость темпа релаксации состояния 2p0 донора фосфора в кремнии от 
междолинного расщепления при взаимодействии с LA-g и TA-g фононами. 
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Рис.11 Зависимость темпа релаксации состояния 2p0 донора фосфора в кремнии 
от междолинного расщепления при взаимодействии с TA-f фононами. 
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Рис.12 Зависимость темпа релаксации состояния 1s(B2) донора фосфора в крем-
нии от междолинного расщепления при взаимодействии с TA-f фононами. 
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3.3 Междолинная релаксация в Si:As 

Ниже на рис.13 представлена зависимость энергий состояний донора 

мышьяка в кремнии от междолинного расщепления (давление приложено в 

направлении {100}). 
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Рис.13 Зависимость энергии уровней донора мышьяка в 
кремнии от междолинного расщепления, образующегося в 
результате одноосного сжатия в направлении {100} 

 
В отсутствии деформации в кремнии легированном мышьяком при ге-

нерации стимулированного излучения верхним уровнем рабочего перехода 

является состояние 2р±, нижним по-прежнему является одно из состояний 

отщепленной группы 1s(E,T2). Когда же к легированному образцу приклады-

вается давление, то приблизительно при 0,3 килобарах излучение начинает 

происходить из состояния 2р0  (эффект переключения частоты генерации в 

Si:As), нижним же уровнем рабочего перехода становится состояние 1s(B2) 

[46]. Поэтому рассмотрим зависимость от приложенного давления в направ-

лении (100) скоростей релаксации состояний 2р0, 2р±  и 1s(B2). Темпы пере-

ходов 2р± - 1s(B1), 2р± - 1s(E) и 2р± - 1s(A1
u) с излучением TA-f фононов со-

гласно численным расчетам имеют порядок 108 с-1, т.е. являются пренебре-

жимо малыми, поэтому на графиках они не отображены (рис.14). При увели-
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чении давления на образец взаимодействие с f-фононами подавляется, и при 

давлениях еще чуть меньших одного килобара, как видно из графика, начи-

нают превалировать g-процессы взаимодействия электронов с междолинны-

ми фононами.  

Ниже на графике (рис.15) представлены зависимости от деформации 

темпов релаксации состояния 2р0 при взаимодействии с различными типами 

фононов. Из графиков видно, что при малой деформации время жизни со-

стояния 2р0 в основном определяется переходом в 1s(E) состояние с излуче-

нием TA-f фононов, не считая внутридолинных процессов электрон-

фононного взаимодействия. При увеличении давления, как обычно, происхо-

дит быстрое подавление релаксации с излучением f-фононов, и начинают 

превалировать междолинные g-процессы электрон-фононного взаимодейст-

вия. Взаимодействие с TA-f фононами на переходе в состояние 1s(B1) мало 
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Рис.14 Зависимость темпа релаксации состояния 2p± донора мышьяка в кремнии от междо-
линного расщепления при взаимодействии с LA-f и LA-g фононами. 
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(~108 c-1) и не оказывает существенного влияния на время жизни состояния 

2р0, поэтому на графиках этот процесс не отражен. 

 

Ниже на рис.16 представлена зависимость от давления релаксации со-

стояния 1s(B2) на переходе в основное состояние 1s(A1
l). Состояние 1s(B2), 

напомним, является нижним состоянием рабочего перехода при генерации 

стимулированного излучения донорами мышьяка в кремнии. При малых де-

формациях релаксация данного состояния определяется взаимодействием с 

LA-g фононами, при увеличении давления, энергия перехода 1s(В2)– 1s(A1
l) 

уменьшается и становится при 2-4 килобарах близкой к энергии  TA-g фоно-

нов, взаимодействием с которыми в данном диапазоне давлений и определя-

ется время жизни нижнего рабочего состояния.  
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Рис.15   Зависимость темпа релаксации состояния 2p0 донора мышьяка в кремнии от  
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3.4 Междолинная релаксация в Si:Sb 
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Рис.16 Зависимость темпа релаксации состояния 1s(B2) донора мышьяка в 
кремнии от междолинного расщепления при взаимодействии с TA-f и LA-g 
фононами.
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Рис.17 Зависимость энергии уровней донора сурьмы в кремнии от междо-
линного расщепления, образующегося в результате одноосного сжатия в 
направлении {100} 
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Качественно материал Si:Sb по своим свойствам очень близок к Si:P, 

поэтому сразу просто приведем результаты расчетов по релаксации верхнего 

и нижнего состояний лазерного перехода в данном материале. 
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Рис.18 Зависимость темпа релаксации состояния 2p0 доноров сурьмы в 
кремнии от междолинного расщепления при взаимодействии с TA-f , LA-
g и TA-g фононами. 
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Рис.19 Зависимость темпа релаксации состояния 1s(B2) донора 
сурьмы в кремнии от междолинного расщепления при взаимодействии с 
LA-g и TA-g фононами.
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3.5 Междолинная релаксация в Si:Bi 

Основное состояние донора Bi  в кремнии имеет достаточно глубокую 

по сравнению с другими мелкими донорами глубину залегания, его энергия, 

отсчитанная от дна зоны проводимости кремния, имеет значение 70.98 мэВ. 

Это приводит к тому, что имеет место резонансное взаимодействие электро-

нов в состояниях 2p0 и 2p±  с оптическими  фононами на переходе в основное 

состояние. Как следствие этого, появляются особенности релаксации состоя-

ний доноров Bi по сравнению с другими мелкими донорами в кремнии, что 

проявляется, в частности, в экспериментах при одноосном сжатии легиро-

ванных висмутом образцов. В отсутствии деформации при накачке СО2-

лазером генерация происходит на переходе 2p±  - 1s(T2) [47]. Состояние 2р0 не 

является верхним уровнем рабочего перехода, по той причине, что оно быст-

ро релаксирует с излучением TO-f фононов (см. рис. 21). 
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Рис.20 Зависимость энергии уровней донора фосфора в кремнии 
от междолинного расщепления, образующегося в результате од-
ноосного сжатия в направлении {100} 
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 При давлении ~100 бар переход 2p±  - 1s(A1
l) вступает в резонанс с LO-g 

фононами. Зависимость темпа релаксации состояния 2p±  на LO-g фононах от 

приложенного в направлении (100) давления представлена на рис.(22). 
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Рис.21 Зависимость темпа релаксации состояния 2p0 донора висмута в кремнии от меж-
долинного расщепления при взаимодействии с TO-f фононами; TO ветвь фононной дис-
персионной характеристики в направлении {110} расщеплена, поэтому зависимость рас-
считана для взаимодействия с обеими составляющими ветви TO фононов. 
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Рис.22 Зависимость темпа релаксации состояния 2p± донора висмута в кремнии от меж-
долинного расщепления при взаимодействии с LО-g фононами.
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На рис.22 представлены два графика, рассчитанные при различных 

дисперсионных зависимостях LO-g фононов. Энергия фононов зависит от 

температуры полупроводника, а используемая при вычислениях дисперсион-

ная зависимость фононов рассчитана для комнатной температуры [48]. Это 

несущественно для акустических фононов, т.к. они имеют относительно 

большую групповую скорость и локализованы в достаточно большом диапа-

зоне энергий. Другая ситуация же для оптических фононов: они сосредото-

чены в относительно не большой области частот, поэтому темп релаксации 

электронов при взаимодействии с такими фононами сильно зависит от их за-

кона дисперсии. Известно, что при гелиевых температурах энергия фононов 

возрастает приблизительно на 0,5 мэВ, поэтому левая кривая на рис.22 рас-

считана при искусственно сдвинутой дисперсии LO фононов вверх на 0,5 

мэВ. Такая кривая более хорошо соответствует экспериментальным данным.  

Далее при увеличении давления до 1 кбар наступает резонанс перехода 

2p±  - 1s(A1
l) с TO-f фононами, которые, согласно расчетам, эффективно ого-

ляют состояние 2p±  вплоть приблизительно до 1,5 бар (рис.23). 
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Рис.23 Зависимость темпа релаксации состояния 2p± донора висмута в кремнии от 
междолинного расщепления при взаимодействии с TO-f фононами. 
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Далее на рис.24 приведен график, характеризующий релаксацию состояния 

2р0 при взаимодействии с LA-f фононами. 

При дальнейшем увеличении давления (в области 4-5 килобар) на обра-

зец вступает в резонанс переход 2p±  - 1s(A1
l) с LA-f фононами. Однако мат-

ричный элемент этого перехода оказывается довольно малым, кроме того, 

при таких давлениях симметрийный коэффициент f-перехода  между рас-

сматриваемыми состояниями (см. III.3) тоже становится малым, так что 

взаимодействие с LA-f фононами не приводит к заметному влиянию на об-

щий темп релаксации состояния 2p± .  

На рис.25 и рис.26 показана зависимость скорости релаксации нижнего 

рабочего состояния  1s(В2). При малых деформациях время жизни определя-

ется излучением LA-f фононов, взаимодействие с которыми быстро подавля-

ется при увеличении давления, после чего определяющим становится взаи-

модействие с LA-g фононами. Темп излучения последних растет вплоть до 

труднодостижимых в эксперименте давлений, приблизительно до 6 килобар. 
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Рис.24 Зависимость темпа релаксации состояния 2p0 донора висмута в кремнии от 
междолинного расщепления при взаимодействии с LA-f фононами. 
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Рис.25 Зависимость темпа релаксации состояния 1s(B2) донора висмута в кремнии от 
междолинного расщепления при взаимодействии с LA-g фононами. 
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Рис.26 Зависимость темпа релаксации состояния 1s(B2) донора висмута в кремнии от 
междолинного расщепления при взаимодействии с LA-f фононами. 
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ГЛАВА IV. СРАВНЕНИЕ С ЭКСПЕРИМЕТОМ 
 

 

4.1 Pump-probe измерения в Si:P и Si:As. 

Ниже приведены данные измерений времен жизни состояния 2p0 для 

доноров P, As и Sb (времена указаны в пикосекундах) [49] (Шастин и др.). 

Измерения проводились оптическим методом пробного импульса с исполь-

зованием  ИК лазера на свободных электронах (FELIX) с импульсом излуче-

ния длительностью ~6 пс. В основе данного метода лежит измерение зависи-

мости коэффициента прохождения сравнительно слабого пробного импульса 

излучения от его времени задержки относительно мощного импульса накач-

ки. Излучение накачки и пробного  импульса имеют одну и туже частоту, ко-

торая совпадает с частотой перехода из основного состояния кулоновского 

центра в исследуемое. 

На рис.27 представлены результаты измерений времен релаксации до-

норов P и As при возбуждении оптически разрешенных переходов 2p0–1s(A1) 

и 2p±–1s(A1). Величина времени жизни определялась на уровне 1/e от макси-

мума положительного отклика при минимально доступном из-за ограничения 

по чувствительности уровне мощности накачки ≈1025 квант/см2с (ослабление 

≥ 20 дБ). 
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Рис. 27 Сигнал «pump-probe» для Si:P при различных уровнях интенсивности FELIX при 
накачке: (а) – 2p0, (б) – 2p± и Si:As: (в) – 2p0, (г) – 2p± 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

Существуют Pump-probe измерения времен жизни состояний доноров V 

группы в кремнии, выполненные другим коллективом [50] (N. Q. Vinh и др.). 

Результаты в последней работе сильно отличаются от результатов [49]. Со-

гласно им время жизни состояния 2р0  в донорах фосфора 205 ±18 пкс, со-

стояния 2p± – 170 пкс, в донорах мышьяка эти времена равняются приблизи-

тельно 100 и 120 пкс соответственно. Такое сильное расхождение связано, 

по-видимому, со сложностью интерпретации экспериментальных данных, 

т.к. в многоуровневых системах во временных откликах содержаться времена 

еще каких-то дополнительных процессов, не связанных со временем жизни 

исследуемого состояния. 

Состояние 2р0 мелких доноров в кремнии согласно методу эффектив-

ных масс шестикратно вырождено, оно состоит из синглета 2р0(А1), дублета 

2р0(E) и триплета 2р0(T2) (см. например [11]). Оптические переходы из синг-

Таблица 5 

 Si:P 
 

Si:As 

Время жизни со-
стояния 2р0 (пкс) 

 

46 ±6 53 ±3  

Время жизни со-
стояния 2р± (пкс) 

 

41 ±6  23 ±3  
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летного (А1)  состояния могут приводить к переходам только в синглетные 

(А1) и дублетные (Е) состояния, следовательно при накачке системы лазером 

на свободных электронах возбуждаются состояния 2р0(А1) и 2р0(E). Приве-

дем ниже расчетные значения времен жизни состояния 2р0 доноров фосфора, 

сурьмы и мышьяка в кремнии для двух симметрий А1 и Е (при расчете вре-

мени жизни, темп внутридолинных переходов из состояния 2р0 в 1s-

состояния с излучением фононов для всех симметрий считался равным 2·109 

с-1, а для перехода из состояния 2р±
  во все нижележащие состояния – 1,9·1010 

с-1 [43]) 

 
Как видно, сравнение в целом показывает достаточно хорошее согласие 

данных измерений в работе [49] и расчетов. Хотя здесь есть один неприят-

ный момент: согласно расчетам, время жизни состояния 2р±
  получается 

больше, чем состояния  2р0, следовательно инверсия на переходе 2p0–1s(В2) 

должна быть меньше чем на переходе 2p±–1s(В2), а значит последний переход 

должен был бы быть рабочим при генерации стимулированного излучения, 

что не соответствует эксперименту. Для объяснения этого несоответствие ес-

тественно предположить, что значения междолинных деформационных по-

тенциалов, используемых в расчетах, несколько завышены. Это скажется 

лишь на времени жизни состояния  2р0, т.к. его темп релаксации определяет-

ся междолинными переходами при взаимодействии с фононами, а релаксация 

состояния 2р±
 для доноров фосфора – лишь внутридолинными процессами 

электрон-фононного взаимодействия. Это предположение вполне оправдано, 

т.к. процедура вычисления междолинных деформационных потенциалов 

Таблица 6  Расчетные времена жизни состояний 2р0 и 2р±
  

  Si:P Si:As Si:Sb 
А1 40 50 50 Расчетное 

время жизни со-
стояния 2р0 (пкс) 
 

Е 32 56 50 

Расчетное 
время жизни со-
стояния2р± (пкс) 

 52 47 52 
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сложна. Как было отмечено в первой главе, их значения обычно определяют-

ся методом подгонки результатов моделирования транспортных свойств по-

лупроводника под экспериментальные результаты. Но так как в рассеянии 

носителей приминают участие сразу несколько фононных мод, имеющих 

разные константы связи с электронами, то значения данных констант сложно 

определить однозначным образом. Действительно, как обсуждалось выше, 

существует много работ, в которых производилось вычисление междолин-

ных деформационных потенциалов, и их значения в этих работах отличаются 

довольно сильно (см. таблицу 1). 

 

 

4.2 Сравнение со спектральными измерениями 

Ниже в таблице 7 приведены данные спектральных измерений ширин 

линий поглощения на полувысоте для донора фосфора в моноизотопном 28-м 

и натуральном кремнии со смешанным составом изотопов [51] (M. Steger и 

др.). Данные расчетов времен жизни 2р-состояний донора фосфора более хо-

рошо соответствуют ширинам линий в натуральном кремнии, чем в моноизо-

топном. Этот факт довольно странен, т.к. отличие ширин линий поглощения 

в натуральном и моноизотопном кремнии может быть объяснено неоднород-

ным уширением в последнем, что вроде бы не должно сказываться на време-

нах жизни. Это опять приводит к мысли о «завышенности» междолинных 

деформационных потенциалов. Хотя можно предположить так же, что боль-

шие ширины линий в натуральном по отношению к моноизотопному крем-

нию являются следствием не только неоднородности уширения, но и все же 

отличия времен жизни состояний доноров. Последнее может быть объяснено 

рассеянием электронов на изотопах кремния, что приводит к потере симмет-

рии распределения состояния донора по долинам зоны проводимости крем-

ния. А так как спектральные измерения в моноизотопном кремнии отражают 

времена жизни лишь 2р0(Е) и 2р0(А1) состояний (оптический переход 1s(A1) – 

2р0(Т2) запрещен правилами отбора), то их рассеяние в состояние 2р0(Т2) 
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приведет к меньшему их эффективному времени жизни, а следовательно и 

большей ширине линии оптического поглощения. 

Таблица 7. Частоты линий оптического поглощения на переходах между уровнями доно-
ра фосфора в натуральном и моноизотопном кремнии и их ширины на полувысоте (см-1). 
В скобках указано значение времени жизни в пикосекундах, соответствующее данной 
ширине линии. 

       28Si 
Energy              FWHM 

       natSi 
Energy              FWHM 

 

2p0 

2p± 

275.090 

 
315.948 

0.033 см-1  (160,9 пкс) 

0.061 см-1  (87 пкс) 

275.108 

 
315.966 

0.082 см-1 (64,75 пкс) 

0.123 см-1 (43,17 пкс) 

 
 

4.3 Обсуждение данных измерений в деформированном кремнии 

В данном разделе представлены экспериментальные зависимости от  

приложенного давления в направлении (100) излучения Si:P, Si:Sb, Si:As и 

Si:Bi – лазеров при различных интенсивностях накачки [45, 46, 52]. Также 

приведены результаты расчетов зависимостей от деформации полных темпов 

релаксации для верхнего и нижнего рабочих состояний рассматриваемых 

мелких доноров в кремнии и разницы населенностей данных состояний при 

возбуждении донорных центров. 

Расчет населенностей состояний проводился в рамках балансных урав-

нений. Основное различие с точки зрения лазерных характеристик кремние-

вых образцов, легированных различными мелкими донорами V группы, свя-

зано с энергией основного состояния донорного центра. В Si:P и Si:Sb эти 

энергии достаточно близки, 45,59 мэВ в донорах фосфора и 42,74 мэВ в до-

норах сурьмы. Следовательно, материалы Si:P и Si:Sb обладают схожими ха-

рактеристиками, что и наблюдается в эксперименте [45]. Поэтому для дан-

ных доноров для построения системы балансных уравнений будем использо-

вать одну и ту же модельную схему релаксации. В случае легирования доно-

рами висмута и мышьяка характеристики образцов различны, но балансные 
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уравнения для них, согласно используемой модели, включают одни и те же 

уровни энергий и одинаковые характерные переходы между ними. 

Для всех рассматриваемых доноров будем считать, что до появления 

электрона в верхнем состоянии, включенном в систему балансных уравнений 

(для примесей фосфора и сурьмы это состояние 2р0, для висмута и мышьяка 

– 2р±), релаксация происходила каскадным образом, и можно считать, что все 

электроны, перешедшие под действием оптической накачки в зону проводи-

мости, неизбежно в процессе релаксации проходят через этот верхний уро-

вень. Для примесей фосфора и сурьмы в балансные уравнения были включе-

ны 4 уровня: 1s(A1
l), 1s(T2), 2p0(B2) и еще эффективный уровень, отвечающий 

за континуум и верхние возбужденные состояния. Скорость релаксации со-

стояния 2р0 на переходе в состояния  1s(A1
u), 1s(E) и 1s(B1) всегда, по край-

ней мере, в несколько раз меньше, чем скорость релаксации последних на пе-

реходе в основное состояние 1s(A1
l). Поэтому можно считать, что эффектив-

но состояние 2р0 релаксирует сразу на переходе в основное состояние с тем-

пом, равным сумме вероятностей перехода в группу состояний 1s(A1
u), 1s(E) 

и 1s(B1). Наглядно схема релаксации фотовозбуждаемых доноров, исполь-

зуемая при расчете населенностей состояний,  для доноров фосфора и сурь-

мы представлена на рис. (28). 

 

 

  

 

 

 

 

  

 

Рис.28 Схема релаксации носителей в донорах фосфора и сурьмы в кремнии при 
их оптическом возбуждении 
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Для доноров мышьяка и висмута в балансные уравнения включены так 

же состояния 2s и 2р±, так что всего рассматривается шесть уровней. Схема 

релаксации для этих доноров выглядит следующим образом:  

 

 

  

 

 

 

 

  

 

Рис.29 Схема релаксации носителей в донорах висмута и мышьяка в кремнии при 
их оптическом возбуждении 
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расчетов, уменьшение при деформации порога генерации в эксперименте 

можно связать с выключением f-переходов на фононах из процесса релакса-

ции верхнего рабочего состояния доноров фосфора и сурьмы (см. рис.11). 

Минимальное значение порога накачки согласно экспериментальным дан-

ным для кремния, легированного фосфором, достигается приблизительно при 

700 барах (рис.30(а)). Согласно же результатам расчетов максимум инверсии 

населенностей рабочих состояний находится в области давлений  около 450 

бар, что совпадет с минимумом темпа релаксации состояния 2р0 (рис.30(б, 

в)). Дальнейшее увеличение порога и уменьшение интенсивности лазерного 

излучения при давлениях свыше, чем 1 кбар, связано с увеличением времени 

жизни нижнего рабочего состояния 1s(В2) (см. рис. 12, 30(б)). В случае леги-

рования сурьмой экспериментальный минимум порога накачки имеет место 

при давлении около 750 бар (рис.31(а)). Расчетный же максимум инверсии 

населенностей находится в районе одного килобара.  

Как видно из рисунков расчетная зависимость инверсии от одноосной 

деформации, вычисленная в простой модели, хорошо согласуется с экспери-

ментальным фактом уменьшения порога накачки и увеличения интенсивно-

сти ТГц излучения при одноосной деформации кремния, легированного фос-

фором и сурьмой. Однако согласно эксперименту при давлениях свыше од-

ного килобара интенсивность излучения должна начать падать и вскоре при 

дальнейшем увеличении давления стимулированный эффект должен про-

пасть вовсе, что в недостаточно хорошей степени отражается в результатах 

расчета. Одной из причин такого расхождения является недостаток теорети-

ческой модели, в рамках которой производились вычисления, связанный с 

используемыми деформационными потенциалами. Считается, что междо-

линные деформационные потенциалы не зависят от волнового вектора фоно-

на. Хотя даже интуитивно понятно, что так можно считать лишь в относи-

тельно небольшой области волновых векторов. В то время как при расчете 

зависимости   скорости   релаксации   состояния   1s(B2)   на   переходе 



 72

 

0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5
0

100

200

300

400

500

600  180
 75
 50
 25
 17
  9
  5
  3
  2

stress, kbar

em
is

si
on

, m
V

Si:P [100]
S=4,93x2,55 mm2

pump
kW/cm2:

(a)

 

0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5
0

5

10

15

20

Давление, кбар

 Суммарный темп релаксации 
 состояния 1s(B2) в Si:P, (1010 с-1) 

 Суммарный темп релаксации 
 состояния  2р0(А1+В2) в Si:P, (109 с-1)

 

0,0 0,5 1,0 1,5 2,0
0,00

0,01

0,02

0,03

0,04

И
нв
ер
си
я,

 у
.е

.

Давление, кбар

           Si:P
Инверсия населенностей между 
состояниями 2р0 и 1s(B2)

 
Рис.30 Экспериментальная зависимость излучения Si:P образца в зависимости от дефор-
мации в направлении (100) при различных интенсивностях накачки – (а); зависимость от 
деформации полного темпа релаксации состояний 2р0 и 1s(B2) – верхнего и нижнего ра-
бочих состояний – (б); зависимость от деформации инверсии населенностей на рабочем 
переходе – (в). 

(б) 

(в) 



 73

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 1,2 1,4 1,6
0

5

10

15

20

25

30

35

40

45

pump (kW/cm2):
 200
 85
 50
 30
 10
 1,6
 0,23
 0,15

em
is

si
on

, m
V

stress, kbar

Si:Sb 
[100]
6,5x4,9x3,2 mm3

Nd= 1015cm-3

 

0,00 0,25 0,50 0,75 1,00 1,25 1,50 1,75 2,00 2,25
0

2

4

6

8

10

12

14

Те
мп

 р
ел
ак
са
ци
и

Давление, кбар

                        Si:Sb
 Суммырный темп релаксации состояния 

          1s(B2) в единицах 1010 с-1

 Суммарный темп релаксации состояния 2р0 

           в единицах 109 с-1

 

0,0 0,5 1,0 1,5 2,0
0,00

0,02

0,04

0,06

0,08

0,10

0,12

0,14

0,16

0,18

И
нв
ер
си
я

Давление, кбар

Si:Sb

 
Рис.31 Экспериментальная зависимость излучения Si:Sb образца в зависимости от дефор-
мации в направлении (100) при различных интенсивностях накачки – (а); зависимость от 
деформации полного темпа релаксации состояний 2р0 и 1s(B2) – верхнего и нижнего рабо-
чих состояний – (б); зависимость от деформации инверсии населенностей на рабочем пе-
реходе – (в). 

(а) 

(б) 

(в) 



 74

в состояние 1s(A1
l) от деформации при давлении около двух килобар энергия 

перехода изменяется приблизительно в два раза, следовательно, длина вол-

нового вектора акустического фонона, участвующего в переходе тоже. Оче-

видно, в этом случае значение междолинного деформационного потенциала 

должно заметно измениться, что не учтено в теории. Данный недостаток в 

теоретическом описании сказывается в основном при расчете переходов ме-

жду 1s-состояниями, т.к. данные состояния имеют большую локализацию в 

обратном пространстве, и поэтому значение темпа перехода между ними за-

тухает медленно при уменьшении энергии перехода, а, следовательно, и при 

увеличении приложенного давления (см. рис.12, 19). Все это приводит, в ко-

нечном счете, к тому, что согласно расчетам инверсия населенностей долго 

не исчезает при увеличении давления даже до значений, при которых в экс-

перименте никакой генерации уже нет. В Si:P сказанное проявляется не столь 

сильно, в Si:Sb в заметно большей степени. 

С помощью оценки можно показать, что при относительно малых энер-

гиях перехода между состояниями 1s(B2) и 1s(A1
l), что достигается при дав-

лениях больших одного килобара, значение деформационного потенциала 

взаимодействия с g-фононами будет меньше, чем используемое, что умень-

шит расхождение расчетов и эксперимента. Если энергия фононов, участ-

вующих в междолинном переходе, становится такой, что длина его волново-

го вектора становится много меньше размера зоны Бриллюэна, то значения 

деформационных потенциалов будут ближе не к Dtk, используемым в на-

стоящей работе , а к обычным деформационным потенциалам ЕD, с которыми 

производят расчеты внутридолинных переходов. Согласно [36] данные по-

тенциалы ЕD для случая взаимодействия с длинноволновыми акустическими 

фононами даются выражениями: 

Для взаимодействия электронов с продольными акустиче-
скими фононами: 

θ2cosudDE Ξ+Ξ=  
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Для взаимодействия электронов с поперечными акустиче-
скими фононами: 

θ2sin
4
1

uDE Ξ=  

 

(IV.1)
 

где Ξu и Ξd – константы деформационного потенциала (в кремнии Ξu=8,77 

эВ,  Ξd=5 эВ), θ – угол между волновым вектором фонона и осью симметрии 

долины. Как видно потенциалы ЕD в отличие от Dtk  измеряются в эВ, а не в 

эВ/см, поэтому в формулу (I.16) для матричного элемента междолинного пе-

рехода, при взаимодействии с длинноволновыми фононами вместо Dtk нужно 

поставлять не ЕD, а произведение ЕD·q, где q - модуль волнового вектора фо-

нона. Так как в выражение для ЕD входит угол θ, то нет возможности вычис-

лить темп релаксации с другим потенциалом, просто сравнив деформацион-

ные потенциалы ЕD и Dtk. Поэтому вычислим новый темп, используя дефор-

мационный потенциал ЕD, при определенном значении междолинного рас-

щепления (давления), при котором энергия перехода между состояниями 

1s(B2) и 1s(A1
l) достаточно мала, чтобы длина волны фонона была много 

больше постоянной решетки, например, для 40 мэВ (соответствует приблизи-

тельно 4,7 кбар) и посмотрим как это скажется на инверсии населенностей 

при возбуждении донорных центров. Получается так, что при использовании 

другого деформационного потенциала, время жизни состояния 1s(B2) в доно-

ре фосфора в кремнии при междолинном расщеплении 40 мэВ возрастает 

примерно в 1,5 раза, а в доноре сурьмы – в 4 раза. Для кремния, легированно-

го фосфором расчет инверсии в этом случае не дает результата, существенно 

отличающегося от старого, в случае же легирования сурьмой темп релакса-

ции состояния 1s(B2) уменьшается как минимум в два раза, что приводит к 

уменьшению инверсии приблизительно тоже в два раза. 

Проделанные оценки показывают, что учет зависимости деформацион-

ного потенциала от волнового вектора фонона приводил бы к более хороше-

му согласию с экспериментом. Другим фактором, приводящим к неправиль-

ной зависимости времени жизни состояния 1s(B2), а, следовательно, и инвер-
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сии населенностей, от приложенного давления является то, что короткодей-

ствующий потенциал центральной ячейки не учитывался явно при расчете 

волновых функций 1s-состояний. Он, как описано выше, был учтен лишь 

косвенно через локализацию волновых функций, используя известное значе-

ние энергии состояний. Возможно, истинная волновая функция более плавно 

зависит от координат, что привело бы к меньшей её локализации в обратном 

пространстве, а, следовательно, к более быстрому уменьшению темпа релак-

сации в условиях взаимодействия с междолинными фононами при уменьше-

нии энергии перехода между 1s(B2) и 1s(A1
l) состояниями, которое происхо-

дит при увеличении давления на образец. 

 

Si:As 

Как было отмечено ранее, в отсутствии деформации в легированном 

мышьяком кремнии при генерации стимулированного излучения верхним 

уровнем рабочего перехода является состояние 2р±, нижним по-прежнему яв-

ляется одно из состояний отщепленной группы 1s(E,T2) (при накачке в со-

стояние 2р± и выше, нижним состоянием рабочего перехода является 1s(Т2), в 

противном случае – 1s(E)). Когда же к легированному мышьяком кремние-

вому образцу прикладывается давление в кристаллографическом направле-

нии (100), то уже приблизительно при 300 барах излучение начинает проис-

ходить из состояния 2р0 (эффект переключения частоты генерации в Si:As) 

[46], нижним же уровнем рабочего перехода при деформации является со-

стояние 1s(B2), которое образуется из триплетного состояния 1s(Т2) и состоит 

из вкладов двух долин, лежащих на оси, вдоль которой приложено давление. 

Согласно расчетам (рис.32(д))  при нулевой деформации образца инверсия на 

переходе 2р± - 1s(T2) чуть-чуть превышает инверсию на переходе 2р0 - 1s(T2), 

а переключение  происходит почти сразу, при давлениях меньших наблю-

даемых в эксперименте 300 бар.  
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Рис.32 Экспериментальная зависимость излучения Si:As образца в зависимости от дефор-
мации в направлении (100) при различных интенсивностях накачки – (а); зависимость час-
тоты генерации от приложенного давления – (б);  зависимость от деформации полного 
темпа релаксации состояний 2р0 и 2р±

 ; зависимость от деформации полного темпа релак-
сации состояния 1s(B2) – (г); зависимость от деформации инверсии населенностей на ра-
бочих переходах – (д). 

 
Как видно результаты расчета в целом хорошо соответствуют экспери-

менту. Отражено уменьшение порога генерации, и экспериментально изме-

ренный минимум порога совпадает с расчетным максимумом инверсии насе-

ленностей между состояниями 2р0  и 1s(B2). Так же экспериментальный факт 

переключения частоты генерации при деформации образца тоже отражен в 

результатах расчета, правда, с небольшим количественным отклонением. Со-

(г) 

(в) 

(д) 
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гласно эксперименту изменение рабочего перехода при генерации с 2р±–

1s(B2) на 2р0 – 1s(B2) должно происходить приблизительно при 300 барах 

[46], а в расчетах инверсия на переходе 2р±–1s(B2) при нулевой деформации 

преобладает над инверсией на переходе 2р0 – 1s(B2) очень незначительно. И 

при приложении очень маленького давления (~50 бар) населенность состоя-

ния 2р0  уже становится выше населенности состояния 2р±. 

 

Si:Bi 

На рисунке 33(а) изображена экспериментальная зависимость от давле-

ния в направлении (100) интенсивности излучения Si:Bi-лазера при различ-

ных значениях интенсивности накачки. Верхний рисунок – лишь фрагмент 

нижнего, снятый более детально для маленьких давлений [52]. Рис.33(б) по-

казывает зависимость спектра стимулированного излучения в зависимости от 

деформации, связанной с переключением рабочих состояний  Si:Bi-лазера 

при изменении давления на образец. На рис.33(в), 33(д), показаны расчетные 

зависимости полных темпов релаксации состояний 2р0 и 2р± и зависимость 

инверсии населенностей на переходах 2р±–1s(B2) и 2р0 – 1s(B2) от одноосного 

сжатия. 

Как было отмечено выше, доноры висмута в кремнии имеют относи-

тельно глубокую энергию залегания основного состояния 1s(A1
l) – 70,98 мэВ. 

Это с одной стороны приводит к тому, что имеет место сильное взаимодейст-

вие с оптическими фононами на переходах из возбужденных состояний в ос-

новное, с другой – из-за большого энергетического зазора между отщеплен-

ными 1s и основным состоянием время жизни нижнего рабочего состояния 

1s(В2) достаточно большое, что сильно определяет зависимость инверсии от 

деформации кристалла. 

На зависимости спектра излучения от давления (рис.33(б)) видно, что 

при малых деформациях в небольшом диапазоне, приблизительно от 0 до 170 

бар, имеет место так же генерация стимулированного излучения на переходе  

2p±  – 1s(A1
u). Из соображений симметрии можно сделать вывод, что в этом 
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случае излучательный переход происходит из 4∆-долин состояния 2p± , а не 

из 2∆, как всегда полагалось ранее. Здесь мы проигнорируем это факт, и по-

прежнему будем рассматривать только состояния, принадлежащие 2∆-

долинам кремния. 
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Расчет инверсии при всех упомянутых договоренностях и допущениях 

хорошо объясняет отсутствие генерации в узком диапазоне давлений в окре-

стности 100 кбар. Это связано с быстрой релаксацией состояния 2р± в данной 

области давлений при взаимодействии с LO-g фононами (излучательный пе-

реход не осуществляется из состояния 2р0, т.к. населенность данного состоя-

ния подавляется сильным взаимодействием донорных электронов с TO-f фо-

нонами на переходе в основное состояние 1s(A1
l)). Далее при давлениях от 

0,7 до 1 килобара согласно зависимости на рис.33(а) генерация вообще отсут-

ствует. Хотя по расчетам в этой области давлений взаимодействия с оптиче-

скими фононами нет, т.к. переход 2p0  - 1s(A1
l) уже вышел из резонанса с TO-f 

фононами, а 2p±  - 1s(A1
l) – с LO-g, а резонанс последнего перехода с TO-f 

Рис.33 Экспериментальная зависимость излучения Si:Bi образца в зависимости от де-
формации в направлении (100) при различных интенсивностях накачки (нижний рисунок 
более детально для маленьких давлений)– (а); зависимость частоты генерации от прило-
женного давления – (б);  зависимость от деформации полного темпа релаксации состоя-
ний 2р0 и 2р±

 ; зависимость от деформации полного темпа релаксации состояния 1s(B2) – 
(г); зависимость от деформации инверсии населенностей на рабочих переходах – (д).
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фононами еще не наступил. Казалось бы такая ситуация должна привести к 

увеличению населенностей 2р состояний, а следовательно и инверсии, но 

большое время жизни нижнего рабочего состояния 1s(В2) и отсутствие быст-

рого прямого канала релаксации 2р состояний при взаимодействии с оптиче-

скими фононами с переходом сразу в основное состояние, минуя нижнее ра-

бочее состояние, приводит к сильному заселению последнего, и инверсия 

пропадает. Сказанное отражено на расчетной зависимости инверсии от при-

ложенного давления рис.33(д) и полностью соответствует эксперименту. 

При увеличении давления приблизительно от 0,8 килобар начинается 

взаимодействие электронов в состоянии 2p±  с TO-f фононами на переходе в 

основное 1s(A1
l) состояние. Это ведет к тому, что меньше электронов в про-

цессе релаксации попадают в 1s(В2) состояние, в результате чего его насе-

ленность начинает уменьшаться, и около одного килобара появляется инвер-

сия населенностей на переходе между 2p0  и 1s(В2) состояниями (населен-

ность состояния 2p0  больше населенности состояния 2p±  при данных давле-

ниях, т.к. полный темп релаксации последнего больше). Далее до давлений 

примерно 1,5 килобара инверсия на данном переходе продолжает расти за 

счет того, что уменьшается время жизни состояния 1s(В2) из-за взаимодейст-

вия с LA-g фононами на переходе в основное состояние донора. По той же 

причине растет и инверсия на переходе 2p±  - 1s(В2). В области давлений при-

близительно от 2 до 3,2 килобар согласно вычислениям электроны в состоя-

нии 2р0 начинают эффективно взаимодействовать с LA-f фононами на пере-

ходе в состояние 1s(A1
l). Это приводит в расчетах к превалированию инвер-

сии на переходе 2p±  - 1s(В2). В эксперименте же связанное с этим явное пере-

ключение частоты генерации в данном интервале давлений не наблюдается, 

хотя в спектральных измерениях на рис.33(б) можно видеть, что приблизи-

тельно при двух килобарах наряду с генерацией на переходе 2p0  - 1s(В2) при-

сутствует так же генерация на переходе 2p±  - 1s(В2), поэтому, если честно, 

трудно сказать на сколько хорошо расчеты инверсной населенности состоя-

ний донора в данном диапазоне давлений согласуются с действительностью. 
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В данном разделе проведена попытка объяснить экспериментальные 

зависимости интенсивности лазерного излучения мелкими донорами в крем-

нии от приложенного одноосного сжатия в направлении (100), опираясь ис-

ключительно только на времена жизни примесных состояний. Но справедли-

вости ради стоит сказать, что существуют другие факторы, определяющие 

вид данных зависимостей. Это могут быть, например D- – центры, энергия 

которых изменяется в зависимости от деформации, следовательно, изменяет-

ся и поглощение ими лазерного излучения. Потом в расчетах рассматрива-

лись лишь спонтанные процессы излучения фононов на переходах между со-

стояниями мелких доноров. Хотя времена жизни некоторых неравновесных 

фононных мод могут быть довольно большими (неравновесные фононы 

имеют конечное время жизни вследствие распада из-за ангармонизма коле-

баний кристаллической решетки) (см. например [53, 54]), что должно привес-

ти к большому населению данных мод и возникновению индуцированных 

процессов электрон-фононного взаимодействия. Так же следует сказать не-

сколько слов по поводу захвата возбужденных в зону проводимости носите-

лей заряда на ионизированный центр. В расчетах полагалось, что захват вна-

чале происходит каскадным образом, т.е. каждый фотовозбужденный элек-

трон неизбежно оказывается в процессе релаксации на верхнем рабочем 

уровне лазерного перехода. Хотя при некоторых условиях возможны так же 

процессы прямого захвата с переходом сразу в основное состояние мелкого 

донора с излучением оптического фонона. При изменении давления на обра-

зец изменяется и энергия основного состояния, а, следовательно, и вероят-

ность такого прямого захвата. Такие процессы могут сильно изменить вид 

рассматриваемых зависимостей лазерного излучения от деформации образца. 
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Заключение 

 

ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ РАБОТЫ 

 

1. Проведены теоретические расчеты и дана сравнительная оценка времен 

низкотемпературного распада всех тех состояний доноров V группы в крем-

нии (фосфор, сурьма, мышьяк, висмут), которые определяют стимулирован-

ное излучение указанных центров замещения при их оптическом возбужде-

нии. Показано, что доминирующим механизмом такого распада является 

междолинное рассеяние связанных электронов, сопровождаемое излучением 

фононов. 

2. Показано, что f-процессы электрон-фононного взаимодействия дают 

значительный вклад в общий темп релаксации состояний мелких доноров в 

кремнии. Во многих случаях взаимодействие с междолинными f-фононами 

является определяющим в релаксации возбужденных состояний доноров. 

3. Показано, что химический сдвиг энергии основного состояния, связан-

ный с потенциалом центральной ячейки, определяет тип фононов ответст-

венных за распад состояний 1s(E, T2), являющихся нижними состояниями ра-

бочего перехода лазера на мелких донорах в недеформированном кремнии. 

4. Показано, что энергетический сдвиг 1s(E,T2) – состояний, обусловлен-

ного влиянием потенциала центральной ячейки, ведет к сильному отличию 

скорости релаксации состояния 2p0 доноров V группы в кремнии при излуче-

нии TA-f и LA-g фононов. 

5. Получены теоретические зависимости темпов низкотемпературной ре-

лаксации возбужденных состояний доноров V группы в кремнии от одноос-

ной деформации сжатия кристалла в кристаллографическом направлении 

{100}. Показано, каким образом и почему связанное с деформацией смеще-

ние долин зоны проводимости и соответствующее изменение энергий и вол-

новых функций связанных состояний электронов изменяет внутрицентровые 

процессы распада возбужденных состояний мелких доноров. 
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6. Полученные данные расчетов по временам распада возбужденных со-

стояний доноров позволили дать количественную оценку населенностей со-

стояний рабочих переходов в кремниевом лазере на донорах V группы и объ-

яснить большинство наблюдаемых особенностей в экспериментальных зави-

симостях частоты и интенсивности стимулированного излучения от дефор-

мации кристалла. 
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