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Проведены детальные расчеты структуры локализованных и делокализованных (надбарьерных) состояний

дырок в квантовых ямах Hg(Cd)Te/CdHgTe, излучающих в средней инфракрасной области спектра.

Установлен наиболее вероятный механизм и предложены пути подавления резонансной оже-рекомбинации

ehh-типа, экспериментально наблюдавшейся ранее в подобных гетероструктурах.
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Развитие межзонных полупроводниковых лазеров

среднего инфракрасного диапазона, формируемых на

основе узкозонных гетероструктур с квантовыми ямами

(КЯ) и излучающих на длинах волн 3−8µm, важно для

решения практических задач в области спектроскопии

газов, мониторинга окружающей среды и обеспечения

безопасности [1], и хорошо известно, что пороги генера-

ции в таких длинноволновых лазерах практически всегда

определяются безызлучательной оже-рекомбинацией [2].
При этом могут иметь место различные реализации

оже-процессов, некоторые из которых схематично изоб-

ражены на рис. 1. В первую очередь это
”
классиче-

ские“ процессы eeh-типа, в которых энергию межзонной

рекомбинации уносит электрон, переходящий в более

высокоэнергетические состояния в той же подзоне раз-

мерного квантования (1′ на рис. 1). Подобные процессы

имеют некоторый энергетический порог и, таким обра-

зом, могут быть частично подавлены при не слишком

высоких температурах. Однако возможны и конкуриру-

ющие оже-процессы, в которых третья (
”
разогреваемая

“) частица переходит в другую подзону размерного

квантования либо в состояния континуума барьерных

слоев (ehh на рис. 1). В зависимости от энергетических

зазоров между различными подзонами в КЯ и величин

разрывов зон на гетерограницах такие процессы могут

оказываться беспороговыми (резонансными) и играть

определяющую роль в межзонной динамике неравновес-

ных носителей [3].

Ранее в работе [4] авторы исследовали температурную

зависимость интегральной интенсивности спонтанной

эмиссии КЯ Hg(Cd)Te/CdHgTe, излучающих на длинах

волн 3.5−4.5 µm, и при проходе по температуре в диа-

пазоне T = 10−300K косвенно наблюдали резонансный

пик в темпе безызлучательной рекомбинации. Предва-

рительные расчеты зонной структуры исследуемых КЯ

показали, что качественно этот резонанс соответствует

совпадению ширины запрещенной зоны в КЯ (энергии

излучательных переходов) и энергии ионизации основ-
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Рис. 1. Расположение энергетических зон для КЯ

Hg0.89Cd0.11Te/Cd0.85Hg0.15Te шириной dQW = 3.5 nm. Показаны

основная электронная подзона (Ec) и ряд дырочных подзон

(Ev1...v4). Энергия отсчитывается от потолка валентной зоны

барьеров Evb . Переходы для классической (пороговой) оже-

рекомбинации eeh-типа изображены сплошными стрелками, а

для резонансной (беспороговой) ehh-рекомбинации — штрихо-

выми. Расчеты энергии зон выполнены по методике, изложен-

ной в настоящей работе.
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ного дырочного состояния в КЯ, что позволило связать

видимые в эксперименте особенности люминесцентного

отклика с проявлением оже-процессов ehh-типа. В то

же время осталось неясным, какие именно дырочные

состояния (2′ на рис. 1) обеспечивают возможность

подобных резонансных процессов: это могут быть как

высоколежащие локализованные состояния в КЯ, так

и надбарьерные состояния, резонансные либо свобод-

ные. В настоящей работе проводится детальный рас-

чет энергий и структуры дырочных состояний в КЯ

Hg(Cd)Te/CdHgTe с параметрами [4]. Заметим, что мик-

роскопические расчеты вероятностей различных оже-

процессов, необходимые для количественного рассмот-

рения межзонной динамики, остаются за рамками насто-

ящей работы. В то же время качественно полученные

данные позволяют понять конкретные реализации резо-

нансных оже-процессов и наметить пути оптимизации

дизайнов КЯ для их подавления, а значит, и достижения

возможно более высокотемпературной лазерной генера-

ции.

Для вычисления энергий и волновых функций элек-

тронных состояний в КЯ используется метод огибающих

функций в приближении Берта−Формана [5,6] с гамиль-

тонианом Кейна 8× 8 [7]. Волновые функции частиц

представляются в виде разложения по набору перио-

дических базисных функций un(r) с коэффициентами-

огибающими Fn(r), плавно зависящими от координат:

ψ(r) =
∑

n

Fn(r)un(r).

При этом стационарное уравнение Шредингера имеет

следующий вид:

ĤF(r) = EF(r), (1)

где гамильтониан Ĥ является матрицей операторов, дей-

ствующих на огибающие. Для обсчета структур (деталь-
ное описание которых приводится в [4]), выращиваемых

на подложках (013) GaAs, используется скорректиро-

ванный гамильтониан [8], полученный путем поворота

системы координат в соответствии с [9]. Расчетная

модель учитывает встроенную деформацию, предпола-

гая структуру полностью напряженной и наследующей

постоянную решетки буферного слоя CdTe (с размером

элементарной ячейки 6.48�A). В силу трансляционной

инвариантности в плоскости КЯ проекция квазиимпуль-

са k‖ на эту плоскость сохраняется, что позволяет

разделить переменные и привести вид огибающих функ-

ций F(r) и уравнения (1) к следующему:

F(r) = eik‖r‖ f(z ),

Ĥ(k‖)f(z ) = Ef(z ), (2)

где ось z — направление роста КЯ. Далее для вы-

числения локализованных состояний в КЯ мы рассмот-

рим виртуальную сверхрешетку, состоящую из таких

КЯ, разделенных достаточно широкими (исключающими

туннелирование между соседними ямами) барьерами.

Неизвестная часть огибающих функций f(z ) расклады-

вается в ряд Фурье, а уравнение (2) сводится к задаче

на собственные значения матрицы гамильтониана

f(z ) =
∑

k

ck eikz ,

∑

k′

〈eik‖r‖+ikz
∣

∣Ĥ
∣

∣eik‖r‖+ik′z 〉ck′ = Eck .

При расчетах использовались следующие выраже-

ния для зависимостей ширины запрещенной зоны Eg

и смещения Ev валентной зоны тройного раствора

CdxHg1−xTe (относительно чистого HgTe) от состава и

температуры [10,11]:

Eg(x , T )[meV] = −303(1 − x) + 1606x − 132x(1 − x)

+

(

0.63(1 − x) − 0.325x − 0.592x(1 − x)
)

T 2

11(1 − x) + 78.7x + T
,

Ev(x , T )[meV] = (0.4T − 570)x .

Значения остальных параметров гамильтониана были

взяты из работы [7], а модулей упругости — из ра-

боты [8]. Мы считаем, что эти значения линейно ин-

терполируются между HgTe и CdTe и не меняются с

температурой.

Для расчета делокализованных состояний в области

энергий ниже потолка валентной зоны барьеров мы

используем метод матрицы рассеяния [12,13]. Для этого

гетероструктура разбивалась по оси z на отрезки, на

каждом из которых вычислялись все линейно независи-

мые частные решения уравнения (2). Общая волновая

функция получалась путем сшивки линейных комбина-

ций этих решений на границах отрезков исходя из непре-

рывности огибающих и потока вероятности. В валентной

зоне мы получаем четыре линейно независимых реше-

ния, соответствующих различным типам дырок (легким
либо тяжелым) и направлениям их движения (вдоль и

против оси z ); каждое из решений также двукратно

вырождено по спину. Корректная сортировка частных

решений с разделением на волны, распространяющиеся

в направлениях z+ и z−, обеспечивает устойчивость

данного метода.

Применяя два описанных выше подхода, мы можем

вычислить энергии и волновые функции любых со-

стояний носителей в гетероструктуре с КЯ — как

локализованных, так и делокализованных. Рассмотрим

сначала надбарьерные состояния дырок. Результаты рас-

четов плотности вероятности в зависимости от ростовой

координаты z для различных значений энергии частиц

приведены на рис. 2. Поскольку мы рассматриваем

симметричную КЯ, наибольший интерес представляют

симметричные и антисимметричные состояния, когда

две дырки движутся навстречу друг другу в фазе или

противофазе, соответственно именно эти решения могут

дать резонансные состояния вблизи ямы. Видно, что

для состояний вблизи потолка валентной зоны барьеров
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Рис. 2. Распределение плотности вероятности для надбарьерных состояний дырок в континууме валентной зоны гетероструктур

с КЯ Hg0.89Cd0.11Te/Cd0.85Hg0.15Te (толщина КЯ dQW = 3.5 nm). Приведены профили для четных (symmetric) (a и b) и нечетных

(antisymmetric) (c и d) состояний легких (a, c) и тяжелых (b, d) дырок. Расчет выполнен для температуры T = 125K. Энергия

отсчитывается от потолка валентной зоны барьеров, вертикальные штриховые линии соответствуют границам КЯ (центрированной
при z = 0).

вероятность локализации дырок внутри КЯ ниже, чем

вне нее (имеет место эффект надбарьерного отражения).
По этой причине сложно ожидать, что волновые функ-

ции надбарьерных состояний будут иметь существенный

интеграл перекрытия с локализованными состояниями в

КЯ, а значит, наблюдаемое в эксперименте резонансное

поведение коэффициента оже-рекомбинации вряд ли

можно объяснить выбросом дырок напрямую в конти-

нуум барьерных слоев. Отметим также, что резонансные

надбарьерные состояния (в значительной мере локализо-

ванные в КЯ) в рассматриваемой области энергий суще-

ствуют, согласно расчетам, лишь для легких дырок, но

и они удалены от потолка валентной зоны на величину

около 200meV, а значит, также могут быть исключены

из рассмотрения.

Перейдем к локализованным состояниям в КЯ. На

рис. 3 приведены расчетные энергии локализованных

состояний электронов (Ec) и дырок (Ev1, Ev2, Ev3, Ev4)
в КЯ в зависимости от температуры и для сравнения

температурная зависимость плотности вероятности на-

хождения дырки в надбарьерной области КЯ, позволяю-

щая определить энергию резонансного состояния. Счи-

тая, что в межзонной рекомбинации (как излучательной,

так и безызлучательной) участвуют электроны и дырки,

расположенные у краев соответствующих зон (энергия

рекомбинации приблизительно равна Eg ≡ Ec1 − Ev1),

можно оценить энергию (Ev1 − Eg) конечного состо-

яния второй дырки при ehh оже-рекомбинации; эта

величина показана штрихпунктиром на рис. 3. Видно,

что расстояние между основной (Ev1) и возбужден-

ной (Ev4) подзонами размерного квантования прибли-

зительно совпадает с Eg при T ∼ 120−130K, т. е. при

температурах, близких к максимуму экспериментально

измеряемой зависимости оже-коэффициента Ce f f
A (T ) на

рис. 3. По этой причине резонанс в CA(T ) логично

связать с
”
подключением“ehh оже-процессов, в которых

вторая дырка переходит из основного состояния в КЯ

в верхнее возбужденное состояние с энергией, близкой

к энергии потолка валентной зоны барьерных слоев. На

самом деле энергия рекомбинации электрона и дырки

превышает ширину запрещенной зоны в силу конечной,

ненулевой тепловой энергии частиц, и этим можно

объяснить включение резонансной оже-рекомбинации

Письма в ЖТФ, 2025, том 51, вып. 16
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Рис. 3. Энергии электронных и дырочных состояний в ис-

следуемых КЯ, рассчитанные в зависимости от температуры

(линии), и экспериментально полученная в [4] температурная
зависимость эффективного коэффициента оже-рекомбинации

Ce f f
A (символы). В нижней части градациями серого показан

интеграл плотности вероятности по КЯ для дырок в надба-

рьерной области энергий.

в эксперименте при температурах несколько меньше

ожидаемых исходя из расчетных данных.

Полученные результаты позволяют сформулировать

подход к подавлению такого типа резонансных оже-

процессов: это, по-видимому, возможно путем
”
вытес-

нения“
”
резонансной“возбужденной подзоны в область

непрерывного спектра при уменьшении ширины КЯ (с
сохранением энергии излучательных переходов за счет

снижения доли кадмия xQW
Cd в КЯ). Так, при переходе

от КЯ шириной dQW = 3.5 nm с xQW
Cd ∼ 8−10% к КЯ

шириной dQW = 3 nm с xQW
Cd ∼ 5−7% уровень Ev4 пе-

рестает быть локализованным, однако это не приводит

к появлению вблизи барьера резонансного состояния

тяжелых дырок, и распределение плотности вероятности

качественно остается сходным с приведенным на рис. 2.

Подобная отстройка энергий межподзонных дырочных

переходов (между основной и возбужденными подзо-

нами размерного квантования) от энергии межзонной

рекомбинации может в заметной мере улучшить рабочие

характеристики HgCdTe-лазеров среднего инфракрасно-

го диапазона.
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