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P 型闪锌矿半导体带内光吸收的计算

黄长河＊ 俞报中 汤定元

（中国科学院上海技术物理研究所，上海， 200083)

摘要一采用Kane模型的重空穴带波函数， 导出重空穴带带内跃迁的光吸

收理论公式，其结果近似为采用球对称波函数计算结果的 一 半．

关键词－一一价带带内光吸收，Kane模型，声子散射，电离杂质散射．

1. 弓 l 言

P型材料载流子最简单的光吸收理论是经典的Drude公式 臼J，更进一步的理论是量子

力学处理方法竺 Seeger给出了各向同性球型抛物带近似下各种跃迁机制的光吸收系

数四

闪锌矿结构的半导体材料在 r 点附近的能带可用Kane的k-p模型来描述 [4]，它的重

空穴带在一阶近似下仍可看成是球型抛物带， 但波函数是反对称的p态波函数． Hagam ... 
DemidenkoCGJ 等用k-p模型计算了导带的带内光吸收， 并与InSb的实验结杲进行了比
较． 把这一方法用于煎空穴带的带内跃迁亦是一 种尝试．

本文采用Haga的方法推导了重空 穴带带内跃迁的光 吸收． 对于混晶半导体

Hg臼Cdll)Te,其光学振动具有双模行为，因此在计算中采用了唐文国 m 给出的光学声子与

电子相互作用矩阵元． 全部计算采用国际单位制．

2重空穴带带内光吸收

按Haga采用的二阶微扰理论处理光吸收气与导带不同之处在千重空穴带是各向同

性的抛物型能带，色散关系为丛＝－护妒／2叨，波函数是反对称的p态波函数，因此波函数

交叠积分的平均值IIll1J (K) q)为 [8J

1 
互(k, q) =�(1+3cos叨），4 (1) 

式中0是k与k+q之间的夹角 ． 在考虑光学声子散射时， 采用了唐文国 斤］ 给出的考虑了
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双模振动的矩阵元， 空穴由K态跃迁到k+q态产生的光吸收截面可表示为对k空间和
q空间的积分，即

叫!T(k, q) 同 (e.., •k)+e.., • (k+q)］加1九）a(Ek十广 购琴 (2) 

式中e。是入射光的偏振矢量，f"/G和f"/G+q分别是k态和k+q态的空穴态密度，T(k, q)是
散射矩阵元，而声学声子、光学声子和杂质散射的矩阵元都可表示为

T(k+q) =T(q, lv)I吵(k, q). (3) 

式(3)中1D是屏蔽半径，I心 (k, q)是交叠积分平均值．用 O'oc 表示声学声子散射吸收截面，
g。p,，表示光学声子散射吸收截面，er而，表示电离杂质散射吸收截面，推导结果如下：

（ 位 （胚T)玄《；；；房吐宝石（柲） 3 呻� [l-e:x:p(-0)叶。飞歹（叶y')e:x:p(-y)dy,

｀云庄加TO,i 和B
i S心）

呤， i
= 丁言勹了。2J元《五

叶长子 j
OO

2.J矶 exp(-y)

寸 (1心）（y＋叭 －2,J罩％）
，
气

-1 y+y?+ － 2 ` U+a 

＋芒�.[2五声exp(-y)

寸 (1+3证）（y＋叭气三）
2

dud叶，
-1 g+g'－－2心y'u+a

＂沪矿N1
丘厂 �x [l-exp(-0)] 

12 ✓百呜e＄矿王(kBT) 百

千孕exp( －g)J
l

(1 +3沪）（g＋u'－2 歹u) dudg. 
l O -1 (g+y'－ 2 勺yy'u+a)2

式(4)中各符号的意义为：

。
扣J

KBT' 

g ＝孚
2叨蚐T'

。
扣讥o,j1 = 

知T'

y'=y+0', 

矿 =-• dip 
6砱o朽T也 ＇

fJ 

从＝0+0z,队＝0-8,,

＝ － 

知T' a=152 胪(2m蚐T) 一
1,

EF 
Z= 知T.

(4) 

各系数为：“是精细结构常数1/137, kB是玻耳兹曼常数，s是纵向声速，p是晶体的密度，
“+” 和“-“分别表示吸收和发射声子，龙． 是形变势常数， Ct)如i 及 OLo,i 分别表示横光学声

、 子和纵光学声子的频率，j=O, 1分别对应不同格点的振动．九是折射率，叨o是真空电子质
量，o是光速，2呻是普朗克常数，Si（亿）是振子强度，＂是混晶的组份，8o是静态介电常数，
吐是高频介电常数， E"o 是真空介电常数，Z是电离杂质的电荷数，N1是电离杂质浓度，p是
空穴浓度，E，是费密能抵．
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3. 讨 论

31 与各向同性S态波函数结果的比较

9卷

以上计算的是反对称p态波函数在各向同性抛物带近似下的带内跃迁的光吸收，与

Seeger 等计算的各向同性8态波函数结果相比，区别在于s态波函数交叠积分平均值为
1 

凡(k, q) =1，而对千p态波函数，耳(k, q)＝—(1+3u)ll，其中u = OOSO, 0是k与k+q4 

之间的夹角．在计算声学声子散射和忽略屏蔽作用的光学声子散射时，吸收系数的计算取

决于对 00SI) 的积分值． 对于 S 态波函数，有『血＝2.而对于p态波函数，有-1 

J�1-¼ (1+3沪）血＝1.

所以，当波函数由 S态变为p态时，吸收系数减小了一半．如果忽略屏蔽，用Seeger的结果
除以2即可算得p态波函数结果． 对电离杂质散射的研究也得出了类似的结论， 参见附

录．
3.2 与实验结果的比较

为了便于数值计算，把式(4)改写成

r o-00(nm2) =2.43 X 10飞皿 尸质(eV)
叨o ｀四芷p (gcm-3)ui(cms-1)

X [1-exp(-0)] J� 2五（叶y')exp(-y)dy,。
呤， ;(nm2) = 

1.2 x 10一8S心）三三
邸七J盂万忑铲加 加LO,i

叶呈丑飞冗exp(-y)

寸 (1心） 叶兑
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「 ＇
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叽（1＋妇）（g:g厂勹忑贮I- "）
2
吵｝，

Uim,,(nm2) = 
9.41 X 10-11沪N心m勺

畴（叨／叨o) 切
2..j 叹护(om

一1)

X [1-exp(-0)] J玉歹 exp(-y)

寸 (1+3句('Y订＇－ 2孕勺
-1（庐－y'-2✓'iii7u+a) 2 

如dy.

(5} 

式(5)中a=6.85xl0心 p(om书
8。因T(eV)] 2 伍／叨） , v 是用波数表示的光子频率，用数值计算

重积分． 在用式(5)计算Hg。.80d。.2Te吸收截面 COC 时，采用的纵向声速是由弹性系数 [9) 求
出，“,=3X1炉oms飞密度 已oJ p=7.31gom气估计形变势[1l] E111 = 4.8eV;在计算叩“i时，
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聪7) 岛＝5.22, 81 = 0.47, Bo = 17, 8oa =12.o, WLO,o = 137om飞CuLo,1 =155.2om飞吩o,0

=120.5cm飞W九 1 =149.3om
一1，取叨＝0.5心气在计算er叩，时，设p = N1 = 1017 om飞

Z=1．在T=77K、入＝25µ,m时，数值计算得到的吸收截面为

aoo =2.6 X 10-18om气

呤，o = 1.3X10女 。证，

6的 1«<了。f),0

因为类HgTe模式(j=O)的贡献远大于类OdTe(j="l.)的贡献，这与唐文国
C'1J

在考虑自由电

子光吸收时所得的结果是一致的．

O"tm11 = 2. 4 x 10-18 om气

在T=300K、入＝25如n时，得到

咋＝2.1 x10
一17oms, 

呤，0=3.9 x 10-17 om气

根据Mroczkowski等的实验结果C13J, 300K时o-,,
= 7X10丑9入2(cm1)'代入入＝

25µ,m，得u,, =4 x10
一

1％配，远大于本文的理论计算值 ． 他们将温度降到77K时认为中

基本没有变化，但理论计算的77K时的吸收比初OK时的数值还要小，这时理论与实验的

差距更大 ．

计算表明吓，随温度升高增大，与波长的关系为G。90C入
9
,

4
; 6心 随温度升高增加得更快，

它与波长的关系为6OO0C江而电离杂质散射只在低温下才显示出来．

本文推导的理论与实验结果尚有较大的分岐．分岐的来源可能是多方面的．例如，在

数值计算中采用的参数是否准确，实验数据较少，Mroczkowski等 C13) 采用的6e1数据（由实

测吸收截面减去理论计算的轻空穴带到重空穴带带间跃迁的吸收截面得到的）引进了多大

的误差，其它吸收过程（如无序散射、微沉淀等）可能有更大的影响等等．这些都值得进一步

研究．

附 录

在考虑杂质散射的吸收时，采用p态波函数的结果I'与采用s态波函数的结果l之比为
3 (1 1+ 3u3 _ \ I I r1 

归
＝ 行f

-1 l －泣
du

)
/

(J_1 古吵
其中s=2·/百／（y寸）．因为电离杂质散射只在低温时起较大作用，所以只考虑T=77K的情况．如果

入射波长为25µ,m}入射光子的能噩为50mV，而大部分电子的动能约7mV,所以散射是非弹性的，可得
s=0.62, I'／压0.53,如果O<s<0.9，则有0.5<1'/1<0.6，所以正文的结论成立．
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CALCULATION OF INTRABAND OPTICAL ABSORPTION 

IN P-TYPE ZINCBLENDE STRUCTURE SEMICONDUCTORS 

Hu.A.NG CHANGHE骨，Yu ZHENZHONG, TANG DINGYUA.N 

(S加“如ai I郊t伽te of Technical Physics, Ac成emia的加，200083, S加g励，C加a)

ABSTRAOT 

Intravalenoe absorption in P-type zinoblende structure semfoondu.:,to� s is 

�aloulated with the P-like wave function given by the Kane model. The result尥

approximately half of the value oaloulated with S-like wavo沁notion.
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