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Теоретически и экспериментально исследуется температурная зависимость g-фактора электронов прово-

димости в кремнии. Построена теория перенормировки энергии электрона во внешнем магнитном поле

за счет взаимодействия с колебаниями решетки. Расчеты показывают, что во 2-м порядке теории возму-

щений температурная перенормировка электронного g-фактора определяется преимущественно разницей

интенсивностей процессов междолинного рассеяния (идущих с сохранением спина) для электронов со

спином
”
вверх“ и спином

”
вниз“. Экспериментальные исследования образцов кремния n-типа проводимости,

проводившиеся методом электронного спинового резонанса, показали практически линейное уменьшение

g-фактора электронов проводимости с ростом температуры в широком диапазоне от 80 до 300K. Результаты

расчетов находятся в хорошем согласии с экспериментальными данными.

1. Введение

С момента пионерских работ по спиновой инжекции

в кремний [1] этот полупроводник привлекает внимание

как потенциальный материал спинтроники в силу сла-

бого спин-орбитального взаимодействия, больших вре-

мен спиновой релаксации и длин спиновой диффузии

электронов проводимости в сравнении с типичными

материалами AIIIBV, такими как арсенид галлия.

Важной характеристикой электронов в системах со

спин-орбитальным взаимодействием является их фак-

тор Ландэ (g-фактор), определяющий влияние внеш-

него магнитного поля на электронные состояния. Зна-

ние прецизионного значения g-фактора необходимо для

осуществления управляемого воздействия на спиновые

состояния возбужденных носителей, что должно лечь

в основу работы различных спиновых приборов. Кроме

того, исследование g-фактора электронов проводимости

позволяет лучше понять физические закономерности,

лежащие в основе динамики спиновых возбуждений.

Основным методом экспериментального исследования

g-фактора электронов проводимости в кремнии, в си-

лу его непрямозонности, является метод электронного

спинового резонанса (ЭСР), осуществленный впервые,

по-видимому, в работе [2]. Прецизионные измерения

фактора Ландэ, проведенные в работе [3], показали,

что наблюдаемое значение фактора Ландэ
”
свободных“

электронов в кремнии есть g = (1.99875 ± 0.0001). Каж-
дая долина зоны проводимости обладает аксиальной

симметрией, так что g-фактор является тензором с

двумя главными значениями: продольным, g‖, и попе-

речным, g⊥. Наблюдаемое значение фактора Ландэ яв-

ляется результатом усреднения по всем шести долинам
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зоны проводимости:

g =
1

3
g‖ +

2

3
g⊥. (1)

Теоретические расчеты g-фактора электронов прово-

димости в кремнии впервые проводились в работе [4]
с использованием k · p-метода, однако результаты рас-

четов существенно отличались от экспериментальных.

Тем не менее, учет вклада орбитально-вырожденных

2p-состояний ионных остовов в электронную блохов-

скую функцию позволил преодолеть это противоречие

и получить хорошее согласие с результатами экспери-

мента [5].
Детальные экспериментальные исследования [6] спи-

нового резонанса электронов проводимости в крем-

нии n-типа, легированного донорами различной хими-

ческой природы и в разной концентрации, показали, что

g-фактор электронов проводимости является функцией

температуры в широком диапазоне от нуля до ∼ 300K.

Этот результат подтверждается также экспериментами

и расчетами, выполненными нами и представленными

в данной работе, и объясняется модуляцией спин-орби-

тального взаимодействия колебаниями решетки. Далее

мы подробно опишем теоретический подход к этой

проблеме и сравним результаты расчета с данными

эксперимента.

2. Теоретическая модель

Теоретическое исследование температурной зависи-

мости g-фактора электронов проводимости основано на

перенормировке энергии электрона, находящегося во

внешнем магнитном поле, посредством учета взаимо-

действия с полем фононов. Используя многочастичный
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формализм, запишем перенормированную энергию элек-

тронных возбуждений колебаниями решетки в виде [7]

ε(k) = ε(0)(k) + Re6∗(k, ε), (2)

где ε(0)(k) и ε(k) — невозмущенная и перенормирован-

ная энергии электрона соответственно, Re6∗(k, ε) —

реальная часть неприводимой собственно-энергетиче-

ской функции, которая для зоны проводимости в ко-

валентных полупроводниках, таких как кремний, мо-

жет быть представлена с помощью теории возмущений

Рэлея−Шредингера [8]:

Re6∗(ε, k) =
∑

qλ

∑

s=±1

|Vkk+sq|
2[θ(−s) + sWk+sq + Nqλ]

ε(0)(k) − ε(0)(k + sq) + s~ωλ(q)
,

(3)

где Vkk±q — матричный элемент рассеяния электрона

из состояния |k〉 в состояние |k± q〉 с испусканием

(нижний знак) или поглощением (верхний знак) фонона
с волновым вектором q и поляризацией λ, ~ωλ(q) и

Nqλ — энергия и числа заполнения таких фононов, Wk —

функция распределения электронов в состоянии с волно-

вым вектором k и энергией ε(0)(k), θ(x) — ступенчатая

функция Хевисайда своего аргумента. В дальнейшем

всюду будем считать, что числа заполнения электро-

нов и фононов описываются их равновесными значе-

ниями, т. е. функциями распределения Ферми−Дирака

и Бозе−Эйнштейна соответственно. В выражении (3)
мы ограничились поправками 2-го порядка малости по

электрон-фононному взаимодействию, что, в силу слабо-

сти последнего, достаточно для надежных количествен-

ных расчетов и сравнения с экспериментальными данны-

ми [9]. Использование
”
обычной“ квантово-механичес-

кой теории возмущений позволяет дать следующую про-

стую интерпретацию выражения (2). Перенормировка

энергии электрона возникает в результате виртуальных

переходов между начальным состоянием |k, ε(0)〉, про-

межуточным |k± q, ε(0)〉 и конечным |k, ε〉, в котором

электрон имеет тот же импульс, что и в начальном

состоянии, однако, как это явно указано, обладает уже

другой энергией вследствие наличия возмущения.

При учете спин-орбитального взаимодействия элек-

тронные состояния перестают быть
”
чистыми“ по спи-

ну [10]. Тем не менее они могут быть описаны обоб-

щенным эффективным спином, определенным в [11].
Квантовые состояния электрона в таком базисе могут

быть обозначены как | ⇑〉 для эффективного спина вверх

и | ⇓〉 для спина вниз. В отсутствие внешнего магнит-

ного поля состояния с противоположными проекциями

спина обладают одинаковыми энергиями: ε⇑(k) = ε⇓(k)
(крамерсовское вырождение). Во внешнем магнитном

поле H, ориентированном вдоль одной из долин зоны

проводимости, энергия электрона имеет дополнитель-

ное зеемановское слагаемое σ g iµBH , где σ = ±1/2 —

проекции эффективного спина на направление магнит-

ного поля, g i — главное значение g-тензора, i =⊥, ‖

для поперечной и продольной компонент соответствен-

но, µB — магнетон Бора, а электронный волновой

вектор k преобразуется в K = k + eA/c~, где A —

векторный потенциал магнитного поля. Компоненты

g-тензора необходимо рассматривать, вообще говоря,

как функции волнового вектора электрона подобно его

кинетической энергии. Однако такое детальное описание

в большей степени оправдано в металлах, где электроны

заселяют состояния вблизи поверхности Ферми и дис-

персия g-фактора существенным образом определяется

ее топологией [12], или в узкозонных полупроводниках

с сильным спин-орбитальным взаимодействием, таких

как InSb, где k-зависимость фактора Ландэ может быть

достаточно заметной даже вблизи минимума зоны про-

водимости [13]. В кремнии же вследствие слабости спин-

орбитального взаимодействия дисперсией g-фактора для
состояний вблизи дна зоны проводимости, которые

преимущественно заселены электронами, можно прене-

бречь.

С учетом сказанного уравнение, определяющее пере-

нормировку энергии электрона во внешнем магнитном

поле взаимодействием с колебаниями решетки, прини-

мает вид

ε(K) + σ g iµBH = ε(0)(K) + σ g(0)
i µBH

+
∑

qλσ ′

∑

s=±1

|V (i)
KσK+ sqσ ′

|2[θ(−s)+sW H
K+ sqσ ′

+Nqλ ]

ε(0)(K)+σ g(0)
i µBH−ε(0)(K+sq)−σ ′g(0)

i µBH +s~ωλ(q)
,

(4)

где g(0)
i и g i — невозмущенное и перенормированное

главные значения g-тензора соответственно, V (i)
KσK±qσ ′ —

спин-зависимый матричный элемент рассеяния элек-

трона i-й долины из состояния |K, σ 〉 в состояние

|K± q, σ ′〉, W H
Kσ — числа заполнения электронов в

состоянии |K, σ 〉 во внешнем магнитном поле. Как

видно, в присутствии спин-орбитального взаимодействия

мы учли зависимость матричного элемента рассеяния

электрона на фононе от ориентации долины исходного

электронного состояния, что, как показано в [14], свя-
зано с анизотропией спинового смешивания в кремнии.

Эта анизотропия фактически определяет и свойства

g-тензора электронов проводимости. Тем не менее ска-

зываться она будет только в случае переворота спина,

т. е. σ ′ = −σ , в то время как при сохранении проекции

спина можно полагать V (i)
KσK±qσ = VKK±q.

Соотношение (4) описывает перенормировку как ки-

нетической энергии электрона, так и зеемановского сла-

гаемого. Поправку к электронному фактору Ландэ мож-

но определить, выделив непосредственно перенорми-

ровку зеемановского слагаемого. Для этого, пользуясь

стандартным условием малости энергии Зеемана в срав-

нении с кинетической энергией электрона, разложим

ренормализационный член в правой части уравнения (4)
в ряд Тейлора по магнитному полю до 1-го порядка

малости включительно. Заметим, что малый параметр

Физика и техника полупроводников, 2012, том 46, вып. 12



1606 А.А. Конаков, В.А. Бурдов, А.А. Ежевский, А.В. Сухоруков, Д.В. Гусейнов, С.А. Попков

содержится как в знаменателе рассматриваемого выра-

жения, так и неявно в числах заполнения электронов.

В результате поправка к g-фактору принимает следую-

щий вид:

σ g i = σ g(0)
i

−
∑

qλσ ′

∑

s=±1

|V (i)
KσK+ sqσ ′ |

2[θ(−s)+sWK+ sq+Nqλ ](σ g(0)
i −σ ′g(0)

i )

[ε(0)(K)−ε(0)(K+sq)+s~ωλ(q)]2

+
∑

qλσ ′

∑

s=±1

s |V (i)
KσK+sqσ ′ |2(dWK+sq/dε(0))σ ′g(0)

i

ε(0)(K) − ε(0)(K + sq) + s~ωλ(q)
. (5)

В первой сумме ненулевыми оказываются члены с

σ ′ = −σ . Во второй же сохраним только слагаемые с

σ ′ = σ , поскольку матричный элемент для рассеяния

с переворотом спина много меньше, чем матричный

элемент для рассеяния с сохранением спина [14]. В ре-

зультате перенормировка g-фактора электронов прово-

димости будет определяться выражением

g i = g(0)
i − 2g(0)

i

×
∑

qλ

∑

s=±1

|V (i)
K⇑K+sq⇓|

2[θ(−s) + sWK+sq + Nqλ]

[ε(0)(K) − ε(0)(K + sq) + s~ωλ(q)]2

+ g(0)
i

∑

qλ

∑

s=±1

s |VKK+sq|
2dWK+sq/dε(0)

ε(0)(K) − ε(0)(K + sq) + s~ωλ(q)
, (6)

где V (i)
K⇑K±q⇓ — матричный элемент рассеяния электрона

на фононе с переворотом спина.

Заметим, что выражение (6) фактически содержит

K-дисперсию фактора Ландэ, поскольку ренормализаци-

онные слагаемые включают в себя электронный волно-

вой вектор в качестве параметра. Тем не менее для со-

стояний вблизи дна зоны проводимости этой зависимо-

стью можно пренебречь, так же как мы пренебрегли ра-

нее дисперсией g-фактора нулевого приближения, опре-

деляемой спин-орбитальным взаимодействием. В связи

с этим в (6) заменим волновой вектор K на вектор ki ,

отвечающий положению минимума зоны проводимости

в i-ой долине, после чего соответствующая компонента

g-тензора приобретает вид

g i = g(0)
i − 2g(0)

i

×
∑

qλ

∑

s=±1

|V (i)
ki⇑ki +sq⇓|

2[θ(−s) + sWki +sq + Nqλ]

[ε(0)(ki) − ε(0)(ki + sq) + s~ωλ(q)]2

+ g(0)
i

∑

qλ

∑

s=±1

s |Vkiki +sq|
2dWki+sq/dε(0)

ε(0)(ki ) − ε(0)(ki + sq) + s~ωλ(q)
. (7)

Таким образом, во 2-м порядке теории возмущений

перенормировка g-фактора электронов проводимости

колебаниями решетки определяется совокупностью двух

слагаемых: первое связано с вкладом процессов рас-

сеяния электронов на фононах с переворотом спина

(процессов Эллиотта−Яфета), второе — с неэквива-

лентностью спин-независимых процессов рассеяния для

электронов с противоположной ориентацией спина, т. е.

фактически, с перераспределением электронов по энер-

гиям во внешнем магнитном поле (такое перераспре-

деление отвечает за природу парамагнетизма электро-

нов проводимости в металлах [15]). Выражение (7)
описывает температурную зависимость g i(T ) компонент
электронного g-тензора, которая определяется главным

образом числами заполнения электронов и фононов.

Для аналитического расчета температурной зависимо-

сти g-фактора всю совокупность виртуальных электрон-

ных переходов, определяющих перенормировку факто-

ра Ландэ, можно разделить на внутри- и междолин-

ные процессы. Внутридолинные электронные переходы

индуцированы взаимодействием с низкоэнергетичными

длинноволновыми акустическими фононами с линейным

законом дисперсии ωλ(q) = νλq, где νλ — скорость звука

для λ-поляризованных колебаний решетки, которая, как

известно [16], составляет 9.0 · 105 и 5.41 · 105 см/с для

продольной и поперечной поляризаций соответствен-

но. Энергии фононов, участвующих в междолинных

процессах, можно считать фиксированными [17]. Закон
дисперсии электронов в каждой долине полагается эл-

липсоидальным с продольной mi ≈ 0.92m0 и поперечной

ml ≈ 0.19m0 эффективными массами [18], где m0 —

масса свободного электрона.

Для расчета первого слагаемого в (7) мы пользова-

лись результатами детальных исследований матричных

элементов электрон-фононного взаимодействия между

состояниями с противоположной ориентацией спина,

сделанными в работе [19]. При вычислении второго

слагаемого применялись значения бесспиновых дефор-

мационных потенциалов, приведенные в работах [20]
и [21] для внутри- и междолинных переходов соответ-

ственно. В качестве нулевого приближения g(0)
i в урав-

нении (7) могут быть использованы либо теоретически

рассчитанные значения компонент g-тензора электронов
проводимости [5], либо измеренные экспериментально

при низких температурах [3], поскольку различия между

ними малы и фактически не сказываются на характе-

ре вычисленной температурной зависимости. Заметим,

однако, что фактор Ландэ электронов проводимости в

образцах кремния n-типа изменяется в зависимости от

концентрации легирующей примеси [22] и ее химической

природы [6]. При этом сдвиг g-фактора, возникающий в

легированном кремнии, составляет ∼ 0.1% его величи-

ны в нелегированных образцах. В связи с этим нам пред-

ставляется более корректным в качестве усредненного

значения g(0) нулевого приближения использовать экспе-

риментально наблюдаемое низкотемпературное значе-

ние фактора Ландэ.

Количественные расчеты показывают, что определя-

ющим для температурной поправки к электронному
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Экспериментальные (точки) и теоретические (сплошные ли-

нии) температурные зависимости электронного g-фактора для

образцов кремния, легированных литием (Si : Li) и фосфором

(Si : P) с концентрациями 3.7 · 1018 и 3.3 · 1018 см−3 соответ-

ственно. Вертикальная штриховая линия при 80K показывает

условную границу между локализованными и
”
свободными“

электронами.

g-фактору является вклад второго слагаемого в (7), в
то время как процессы Эллиотта−Яфета составляют

только ∼ 1% ее величины. Столь существенное отличие

связано в первую очередь с низкой интенсивностью

процессов переворота спина в сравнении со спин-

независимым рассеянием. Кроме того, перенормировка

g-фактора определяется преимущественно виртуальны-

ми междолинными электронными переходами. Результа-

ты расчетов представлены на рисунке.

3. Сравнение с экспериментальными
результатами

Экспериментальные исследования g-фактора электро-

нов проводились методом электронного спинового резо-

нанса (ЭСР) на спектрометре BRUKER-EMXplus-10/12

с гелиевым криостатом и системой контроля темпера-

туры (3.8−300K) ER 4112 HV. Использовались образцы

кремния природного изотопного состава, легированные

фосфором и литием на уровне ∼ 1018 см−3, причем кон-

центрации доноров обоих типов были близкими, чтобы

минимизировать разницу в интенсивностях возможных

процессов электронного рассеяния для обоих образцов.

Экспериментальные результаты измерения темпера-

турной зависимости g-фактора представлены на рисунке

(см. также работу [6]) в совокупности с теоретически

рассчитанными кривыми. Как видно, при увеличении

температуры от нуля до T ≈ 80K имеет место монотон-

ный рост наблюдаемого значения фактора Ландэ. В этом

диапазоне электроны остаются еще локализованными

на примесных центрах и распределены по состояни-

ям дискретного энергетического спектра, занимая пре-

имущественно уровни 1s -состояния: синглетный 1s(A1),
дублетный 1s(E) и триплетный 1s(T2) [23]. В каждом

из них электроны описываются различными значениями

g-фактора, определяемыми главным образом симметри-

ей волновой функции. В таком случае перераспределе-

ние электронов между этими состояниями с ростом тем-

пературы может приводить к увеличению наблюдаемого

значения фактора Ландэ. Более строгое рассмотрение

требует, конечно, расчета электронных g-факторов для

каждого из указанных дискретных уровней, что, однако,

выходит за рамки проблемы, обозначенной в нашей

работе, и является вопросом дальнейших исследований.

При более высоких температурах доноры становятся

преимущественно ионизованными и электроны делока-

лизуются. При этом качественным образом меняются

форма наблюдаемой кривой ЭСР и температурная зави-

симость положения максимума поглощения — с ростом

температуры максимум практически линейно сдвигается

в область более низких значений. Диапазоны, соответ-

ствующие преимущественной локализации электронов

на своих донорах и преимущественной ионизации при-

месей, разделены на рисунке вертикальной штриховой

линией при температуре T = 80K.

Для расчета теоретической температурной зависимо-

сти g-фактора электронов проводимости для каждого

образца использовались экспериментально установлен-

ные нами низкотемпературные значения электронных

g-факторов g(0) ≈ 1.9985 и 1.9994 для случаев легирова-

ния фосфором и литием соответственно. Числа заполне-

ния электронов Wk для невырожденного кремния n-типа
проводимости, исследовавшегося в работе, рассчитыва-

лись аналогично [24]. Построенные теоретические кри-

вые следует, конечно, соотносить с экспериментальными

результатами, соответствующими температурному диа-

пазону от 80K, который, по нашему представлению,

отвечает электронам проводимости. Как видно из ри-

сунка, результаты наших расчетов для обоих образцов

находятся в хорошем согласии с экспериментальными

данными. Тем не менее теория, представленная в данной

работе, не описывает сдвиг положения линии ЭСР при

изменении химической природы и концентрации легиру-

ющей примеси. Однако понятно, что процессы рассеяния

электронов на ионизованных донорах могут приводить к

сдвигу g-фактора подобно тому, как это происходит в

результате взаимодействия с полем фононов.

4. Заключение

Таким образом, наши расчеты показывают, что тем-

пературная зависимость g-фактора электронов проводи-

мости в кремнии определяется главным образом неэк-

вивалентностью для электронов со спином
”
вверх“ и

со спином
”
вниз“ междолинных виртуальных переходов

2-го порядка, идущих с сохранением спина. Можно

сказать, что, несмотря на слабое спин-орбитальное вза-

имодействие в сравнении с типичными прямозонными

полупроводниковыми соединениями AIIIBV и AIIBVI,

многодолинность зоны проводимости кремния оказыва-

ет существенное влияние на его спиновые свойства.
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Фактически взаимодействие различных долин приводит

к перенормировке g-фактора электронов проводимости

и их экспериментально наблюдаемой температурной

зависимости в широком диапазоне.
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Abstract Temperature dependence of the conduction electron

g-factor in silicon is investigated both theoretically and experi-

mentally. Renormalization of the electron energy in the external

magnetic field due to electron−phonon interaction is studied theo-

retically. Our calculations in the second order perturbation theory

show, that the temperature renormalization of the electron g-factor
is mainly caused by the spin-preserving intervalley scattering of the

electrons with opposite spin orientations, whose contributions have

opposite signs. Experiments on the electron spin resonance of the

n-type Si samples exhibit almost linear decrease of the conduction

electron g-factor with increasing temperature from ∼ 80 to 300K.

Calculated dependence g(T ) is in good agreement with the

experimental data.
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