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Одной из важных задач физики полупроводников является расчет электронных состояний уединенных примесных центров – доноров и акцепторов. Внедрение примеси в образец добавляет в систему потенциальную энергию взаимодействия с примесным центром, что приводит к нарушению периодической структуры кристалла и усложняет задачу поиска энергий и волновых функций. Однако состояния носителя (электрона или дырки), локализованного на мелком примесном центре могут быть описаны в рамках приближения огибающей функции с эффективным гамильтонианом, содержащим энергию притяжения иона и носителя заряда. Электронный гамильтониан в этом случае можно записать в виде:
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где m – эффективная масса, а потенциальная энергия включает 2 вклада: дальнодействующий (водородоподобный) 
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 и короткодействующий (типа экранированного кулоновского потенциала) 
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, называемый также потенциалом центральной ячейки [1]. Именно последний и вносит, как правило, существенные трудности в расчет квантовых состояний, поскольку, во-первых, затруднительно его количественное определение, во-вторых, получающееся уравнение шредингеровского типа не имеет точного аналитического решения. Особенно важен учет короткодействующего потенциала для донорных состояний в непрямозонных полупроводниках типа кремния и германия ввиду резонансного междолинного смешивания, индуцированного короткодействующим потенциалом [2]. В этом случае электронный гамильтониан системы имеет вид 
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где 
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 — продольная и поперечная эффективные массы соответственно, ось z ориентирована вдоль оси долины.
В работе в рамках приближения огибающей функции разработан подход к расчету энергии и волновых функций основного состояния мелких донорных центров в прямозонных и непрямозонных полупроводниках. Предложен алгоритм учета короткодействующего потенциала примеси в рамках приближения огибающей функции. Решение уравнения для огибающей проводилось посредством вариационного метода Ритца. Сперва задача была решена для случая изотропной эффективной массы m на примере полупроводников А3В5 и А2В6 со структурой цинковой обманки и каменной соли. Гамильтониан системы для данной задачи был взят в виде (1). Пробные функции выбирались двух видов: водородоподобная
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(3)
с эффективным радиусом Бора 
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 в качестве вариационного параметра (
[image: image10.wmf]A

 – нормировочный множитель), и суперпозиция двух водородоподобных
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где 
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 – эффективные радиусы слагаемых, C – весовой множитель, определяющий «смесь» вкладов (один учитывает отклик на дальнодействующую часть потенциала, а второй – на короткодействующую). Наилучший результат достигается при использовании функции (4), содержащей три вариационных параметра. Результаты находятся в хорошем согласии с экспериментальными данными [3, 4].
В случае непрямозонных полупроводников, таких как Si и Ge, изоэнергетическая поверхность одной долины представляет собой эллипсоид. Чтобы учесть анизотропию эффективной массы, для расчета структуры основного состояния полученная на предыдущем этапе волновая функция была преобразована в четырехпараметрическую вида:
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где 
[image: image15.wmf]1
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 и 
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 имеют смысл эффективных радиусов волновой функции, C – весовой множитель, определяющий «смесь» этих вкладов, и β – вариационный параметр, связанный с анизотропией эффективной массы. В результате расчетов были найдены параметры волновых функций и соответствующие им энергии, которые наиболее близко отвечают экспериментальным данным [5].
Работа поддержана грантом РНФ 19-72-20163.
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