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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 
Актуальность темы 
Возрождение интереса к изучению физики мелких доноров в 

кремнии связано с возможностью развития полупроводниковых ис-
точников стимулированного терагерцового (ТГц) излучения (47-58 
мкм). Такого рода источники могли бы использоваться в различных 
приложениях: спектроскопии газов, твердых тел, плазмы, монито-
ринге окружающей среды, радиоастрономии, создании новых 
средств контроля и обнаружения скрытых предметов, разработке 
методов диагностики в медицине. 

Первые полупроводниковые лазеры длинноволнового ИК излу-
чения работали на межзонных переходах в узкозонных материалах 
PbSnSe [1]. Такой подход позволил достичь длинноволновой грани-
цы λ ≈ 40 мкм. Первыми источниками на внутризонных переходах 
стали лазеры на горячих дырках в германии: НЕМАГ [2], лазер на 
циклотронном резонансе [10, 11] и лазер на межподзонных перехо-
дах горячих дырок германия [3, 4]. Эти источники позволили пере-
крыть диапазоны (700÷ 2000 мкм), (100÷ 400 мкм) и (70÷ 200 мкм) 
соответственно. Одним общим недостатком перечисленных лазеров 
является малая эффективность (η~10-4), что затрудняет реализацию 
непрерывного режима генерации. Позже появилось сообщение о  
стимулированном излучении резонансных состояний акцепторов в 
одноосно деформированном германии при разогреве дырок электри-
ческим полем. Как утверждается, этот источник ИК излучения мо-
жет работать в непрерывном режиме на длинах волн ~100 мкм [5]. 

Самый большой резонанс получили успехи в развитии источни-
ков стимулированного излучения на переходах между состояниями 
размерного квантования в GaAs/AlGaAs и AlInAs/GaInAs гетерост-
руктурах при вертикальном транспорте электронов [6, 7]. Квантово-
каскадные лазеры позволили перекрыть диапазоны от 3÷ 24 мкм и 
67÷ 200мкм., но они не работают в диапазоне 30÷ 50 мкм из-за силь-
ного 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 кремнии получен, и он связан с внутрицентровыми переходами 
оптически возбуждаемых 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. Соответствующие частоты генерации   
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недоступны для квантово-каскадных лазеров 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 состоя-
ний активной среды. Данная работа призвана, хотя бы частично, уст-
ранить имеющиеся недостатки теоретического описания. 

Цель работы 
Конкретной целью диссертационной работы является вычисле-

ние времен жизни состояний мелких доноров в кремнии, определяе-
мых междолинными процессами электрон-фононного взаимодейст-
вия, в условиях низких температур; расчет темпов междолинных пе-
реходов в зависимости от деформации кристалла  Si. Важной состав-
ляющей является интерпретация полученных данных по экспери-
ментальному изучению стимулированного излучения доноров в 
кремнии. 

Научная новизна 
- Получены сравнительные значения скоростей релаксации раз-

личных состояний доноров фосфора, сурьмы, мышьяка и висмута в 
кремнии при междолинном рассеянии на фононах f и g типа и пока-
зано, что рассеяние на акустических f – фононах  вносит существен-
ный 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 характе-
ристик излучения лазера на мелких донорах в кремнии (интенсив-
ность, порог накачки, частота излучения) при одноосной деформа-
ции  кристалла в значительной мере определяется зависимостью от 
деформации релаксации неравновесных состояний центров легиро-
вания на междолинных фононах. 

Научная и практическая значимость работы 
Проведенные расчеты дают новое знание о неравновесных со-

стояний мелких доноров в кремнии и важны для понимания процес-
сов лежащих в основе лазеров на внутрицентровых переходах доно-
ров 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 со-
стояний мелких доноров в кремнии при низких температурах. 
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2. Химический сдвиг 1s-состояний доноров V группы в кремнии, 
связанный с потенциалом центральной ячейки, существенно влияет 
на время жизни состояния 2р0 и определяет тип фононов, ответст-
венных за распад отщепленной группы состояний 1s(E,T2). 

3. Одноосная деформация кристалла кремния существенно меня-
ет как маршруты, так и времена релаксации возбужденных состоя-
ний доноров V группы в кремнии; при этом могут меняться типы 
фононов, доминирующие в релаксационном процессе. 

4. Одноосная деформация кристалла кремния, приложенная в на-
правлении (100), существенно влияет на времена жизни рабочих со-
стояний лазера на внутрицентровых переходах мелких доноров в 
кремнии, и, как следствие, при оптимальных деформациях может 
увеличить время жизни верхнего рабочего состояния и коэффициент 
усиления активной среды. 

Личный вклад автора 
-Равнозначный вклад в выбор модели расчета темпов междолин-

ных переходов между состояниями доноров в кремнии при взаимо-
действии с фононами (совместно c Демидовым Е.В.) [A1, A4, A5]. 

-Определяющий вклад в проведение расчетов темпов междолин-
ной релаксации состояний мелких доноров [A4, A5]. 

-Равнозначный вклад в интерпретацию результатов эксперимента 
(совместно с Жукавиным Р.Х.) [A2, A3, A6, А7]. 

Реализация результатов работы 
Полученные результаты применялись при интерпретации данных 

эксперимента и способствовали проведению уточняющих измерений 
при исследовании стимулированного излучения донорами в крем-
нии. 

Апробация работы  
Материалы диссертационной работы обсуждались на семинарах 

ИФМ РАН, на радиофизических конференциях в ННГУ им. Лоба-
чевского (2003 г.), на трех всероссийских молодежных конференци-
ях по физике полупроводников и полупроводниковой опто- и нано-
электронике (С.-Петербург, 2003 г., 2005 г., 2006 г.), на всероссий-
ском семинаре по терагерцовой оптике и спектроскопии в рамках 
конференции «Фундаментальные проблемы оптики» (С.-Петербург, 
2008 г.). Они представлены в материалах симпозиумов по нанофизи-
ке и наноэлектронике (2006 г., 2008 г.), на Российской конференции 
по физике полупроводников (Новосибирск-Томск, 2009г), междуна-
родной конференции TERA - MIR (Turkey, 3-6 November 2009г).  
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Публикации  
По теме диссертации опубликовано 26 печатных работ, в том 

числе 7 статей в  рецензируемых журналах, а так же 7 публикаций в 
материалах международных и 11 в материалах российских конфе-
ренций. 

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

Общий объем составляет 98 страниц, включая 33 рисунка и 7 таблиц. 
Список цитированной литературы содержит 54 наименования, спи-
сок публикаций автора по теме диссертации – 26 наименований. 

Содержание работы 
Во введении показана проблематика и обоснована актуальность 

проблемы исследования. 
В первой главе представлена обзорная часть работы, цель кото-

рой – позиционирование проблемы исследования в настоящей рабо-
те относительно других исследований, касающихся мелких примесей 
и электрон-фононного взаимодействия в кремнии. Далее изложена 
теоретическая модель, в рамках которой проведены все расчеты, что 
включает описание состояний мелких доноров в кремнии и излагает-
ся используемый подход к проблеме взаимодействия связанных по-
тенциалом примеси электронов с фононами. В описании взаимодей-
ствия электронов с междолинными фононами важными параметрами 
являются междолинные деформационные потенциалы – Dtk, которые 
характеризуют связь электронов с фононами. Они отличаются для 
фононов, принадлежащих различным ветвям дисперсионной харак-
теристики. Вероятность междолинного перехода при излучении (по-
глощении) фонона между состояниями электрона проводимости k', и 
k согласно «золотому» правилу Ферми имеет вид [10]: 

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

q
q

t kЕkЕ
V

kDkkP ωδ
ωρ

π
h−−=   

где Е(k′) и Е(k) – энергии конечного и начального состояний элек-
трона, k и k′ – начальный и конечный импульс, ωq – частота излучае-
мого (поглощаемого) фонона, ρ – плотность материала, V – его объ-
ем. Разумеется, Dtk зависят от волнового вектора фонона, но обычно, 
в нулевом приближении, этим пренебрегают. 

Междолинное рассеяние оказывает большое влияние на подвиж-
ность электронов в непрямозонных полупроводниках, подобных Si, 
и зачастую значения данных потенциалов определяются на основе 
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сравнения результатов моделирования транспортных свойств с дан-
ными эксперимента [11]. Но в рассеянии электронов участвуют од-
новременно различные фононные моды, что делает процедуру под-
гонки достаточно грубой и значения деформационных потенциалов 
в разных работах заметно отличаются.  Следует также отметить, что 
формально в нулевом приближении, т.е. когда деформационные по-
тенциалы взаимодействия не зависят от волнового вектора фонона 
(нулевой порядок по q), далеко не все междолинные переходы раз-
решены. Междолинные переходы при взаимодействии со многими 
фононными модами оказываются запрещенными симметрией. Как 
показано в работах [12,13], в нулевом порядке разложения междо-
линного деформационного потенциала по волновому вектору фоно-
на f-переходы в кремнии возможны только при взаимодействии с LA 
и TO фононами, g-переходы – только с LO-фононами. Однако суще-
ствуют эксперименты, в которых видно, что взаимодействие элек-
тронов с остальными типами фононов все же присутствует. В част-
ности, это измерения по магнитофононному резонансу, который 
имеет место, когда разница энергий между уровнями Ландау кратно 
энергии фонона [14]. Полный запрет переходов имеет место только 
тогда, когда переход происходит между точками зоны Бриллюэна, 
лежащими на осях, направленных точно вдоль определенных кри-
сталлографических направлениях, что никогда не выполняется в ре-
альных условиях. Более того, связанные с симметрией запреты меж-
долинных переходов в нулевом приближении, часто игнорируются, 
и при вычислениях междолинных деформационных потенциалов 
считают, что они не зависят от волнового вектора фонона (напр. 
[10]). В этом случае вычисляемые величины на самом деле являются 
лишь неким средним значением истинных деформационных потен-
циалов, однако такой подход приводит к хорошему согласию  с ре-
зультатами измерений. В работе [15] междолинные деформационные 
потенциалы вычисляются из первых принципов. Авторы используют 
самосогласованный псевдопотенциальный расчет методом функцио-
нала плотности в базисе плоских волн возмущения, создаваемого 
фононом с произвольным значением волнового вектора (DFPT). Рас-
чет выполнялся для TA-f и LA-g фононов, междолинные переходы 
при взаимодействии с которыми в нулевом порядке запрещены. По-
лученные зависимости междолинного деформационного потенциала 
от волнового вектора фонона довольно сложны и они обращаются в 
ноль в определенных направлениях обратного пространства. Приве-
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денные авторами результаты расчета, несомненно, важны, Однако 
они предполагают идеальность кристалла кремния, а внедрение в 
этот кристалл примесного центра приводит к локальному наруше-
нию симметрии решетки и, по нашему мнению, снимает симметрий-
ные запреты, о которых идет речь. В настоящей работе использова-
лись деформационные потенциалы, не зависящие от волнового век-
тора фонона, данные в [10,16], хорошо описывающие перенос элек-
тронов в объемном кремнии  

Следует отметить, что расчеты, подобные тем, что представлены 
в данной диссертационной работе, проводились и ранее [17], но они 
относились лишь к состояниям донора фосфора в недеформирован-
ном кремнии, и процессы рассеяния  f-типа при расчетах времен ре-
лаксации не учитывались. 

 Вторая глава посвящена расчету темпов низкотемпературной 
междолинной релаксации возбужденных состояний мелких доноров 
(фосфор, сурьма, мышьяк, висмут) при излучении междолинных фо-
нонов f и g типа в недеформированном кремнии. Рассматриваются 
состояния рабочего перехода стимулированного ТГц излучения, а 
так же те состояния, которые определяют маршрут релаксации и тем 
самым также оказывают влияние на населенность рабочих состояний 
при возбуждении донорных центров. Расчет показывает, что междо-
линные процессы электрон-фононного взаимодействия преобладают 
над внутридолинными и определяют времена жизни рабочих состоя-
ний лазера на мелких донорах в кремнии. Показано, что химический 
сдвиг состояний 1s(E,T2) приводит к сильной немонотонной зависи-
мости темпа релаксации состояния 2p0 для доноров в кремнии при 
взаимодействии с акустическими f и g фононами. 

В третьей главе рассматривается релаксация состояний мелких 
доноров (P, Bi, Sb, As) в кремнии при взаимодействии с различными 
типами фононов в зависимости от одноосной деформации сжатия 
кристалла в направлении (100). Деформация приводит к сдвигу по 
энергии долин кремния, а, следовательно, к расщеплению и энерге-
тическим сдвигам состояний примесных центров [18, 19]. Это, в 
свою очередь,  приводит к изменению роли тех или иных фононов в 
процессе релаксации возбужденных доноров. При этом многое зави-
сит от потенциала центральной ячейки, который приводит к так на-
зываемому химическому сдвигу 1s-состояний. Зависимости от де-
формации полных темпов релаксации при взаимодействии с различ-
ными фононами состояний рассматриваемых в работе для мелких 
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доноров фосфора, сурьмы, мышьяка и висмута в кремнии представ-
лены на рисунках. 
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Четвертая глава посвящена сопоставлению результатов расчета 
с различными экспериментальными данными:  

-сравнение с Pump-probe измерениями времен жизни возбужден-
ных состояний доноров фосфора и мышьяка в кремнии; 

- сравнение с данными спектральных измерений ширины линии 
поглощения на переходе в состояние 2р0 донора фосфора в нату-
ральном и моноизотопном кремнии (Si28) 

- сравнение с измерениями характеристик стимулированного из-
лучения (интенсивность излучения, порог накачки) в зависимости от 
приложенного к образцу давления в кристаллографическом направ-
лении (100). На основе вычисленных темпов переходов между со-
стояниями доноров при взаимодействии с различными фононами в 
рамках упрощенной системы балансных уравнений рассчитана ин-
версия населенностей на рабочем переходе при различных значениях 
приложенного давления. Полученная зависимость сопоставлялась с 
экспериментальными данными. 

В донорах фосфора и сурьмы деформация вдоль направления 
(100) приводит к «выключению» участия f-фононов в релаксации 
состояния 2р0, которое является верхним рабочим уровнем при гене-
рации стимулированного излучения. В кремнии, легированном 
мышьяком, в отсутствии деформации верхним уровнем является со-
стояние 2р±. Приложенное давление так же приводит к уменьшению 
вероятности f-переходов из состояния 2р± сразу в основное состоя-
ние 1s(A1), что приводит к большему заселению состояния 2р0, и по-
следнее становится верхним рабочим состоянием. Таким образом, 
изменение темпов переходов между состояниями доноров мышьяка 
при взаимодействии с фононами в деформированном кремнии при-
водит к переключению частоты лазерного излучения. Для всех пере-
численных доноров одноосная деформация приводит к увеличению 
времени жизни верхнего рабочего состояния, а, следовательно, к 
уменьшению порога генерации.  

В донорах висмута в отсутствии деформации при накачке СО2-
лазером генерация происходит на переходе 2p±  - 1s(T2) [20]. Состоя-
ние 2р0 не является верхним уровнем рабочего перехода по той при-
чине, что оно быстро релаксирует с излучением TO-f фононов. При 
давлении ~100 бар переход 2p±  - 1s(A1

l) вступает в резонанс с LO-g 
фононами, что приводит к провалу на зависимости мощности лазер-
ного излучения от приложенной деформации. Далее при увеличении 
давления до 1 кбар наступает резонанс перехода 2p±  - 1s(A1

l) с TO-f 
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фононами, которые, согласно расчетам, эффективно оголяют состоя-
ние 2p±  и при давлениях от 1 до 1,5 кбар  генерация отсутствует. 
При давлениях свыше 1,5 кбар резонансное взаимодействие с опти-
ческими фононами «выключается» и фотовозбужденные носители из 
состояния 2p±  эффективно переходят в состояние 2р0, которое при 
таких давлениях  уже не  взаимодействует с TO-f  фононами. В ре-
зультате верхним состоянием рабочего перехода становиться со-
стояние 2р0, и стимулированный процесс излучения развивается на 
переходе  2р0- 1s(B2). 

Описанные процессы изменения темпов междолинных переходов 
и каналов релаксации при одноосной деформации кристалла хорошо 
описывает все особенности экспериментальных кривых. 

Заключение 
В заключении приведены основные результаты работы: 

1. Проведены теоретические расчеты и дана сравнительная 
оценка времен низкотемпературного распада состояний доноров V 
группы в кремнии (сурьма, мышьяк, висмут), которые определяют 
стимулированное излучение указанных центров замещения при их 
оптическом возбуждении. Показано, что доминирующим механиз-
мом такого распада является междолинное рассеяние связанных 
электронов, сопровождаемое излучением фононов. 

2. Показано, что f-процессы электрон-фононного взаимодейст-
вия 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 состоя-
ния, связанный с потенциалом центральной ячейки, определяет тип 
фононов ответственных за распад состояний 1s(E, T2), являющихся 
нижними состояниями рабочего перехода лазера на мелких донорах 
в недеформированном кремнии. 

4. Показано, что энергетический сдвиг 1s(E,T2) – состояний, 
обусловленного влиянием потенциала центральной ячейки, ведет к 
сильному отличию скоростей релаксации состояния 2p0 доноров V 
группы в кремнии при излучении TA-f и LA-g фононов. 

5. Получены теоретические зависимости темпов низкотемпера-
турной релаксации возбужденных состояний доноров V группы в 
кремнии от одноосной деформации сжатия кристалла в кристалло-
графическом направлении {100}. Показано, каким образом и почему 
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связанное с деформацией смещение долин зоны проводимости и со-
ответствующее изменение энергий и волновых функций связанных 
состояний электронов изменяет внутрицентровые процессы распада 
возбужденных состояний мелких доноров. 

6. Полученные данные расчетов по временам распада возбуж-
денных состояний доноров позволили дать количественную оценку 
населенностей состояний рабочих переходов в кремниевом лазере на 
донорах V группы и объяснить большинство наблюдаемых особен-
ностей в экспериментальных зависимостях частоты и интенсивности 
стимулированного излучения от деформации кристалла. 
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