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Общая характеристика работы

Актуальность темы исследования

В последние годы наблюдается повышенный интерес к квантовым ямам
на основе твёрдого раствора CdxHg1−xTe, которые обладают рядом замеча-
тельных свойств. В то время как CdTe имеет нормальную зонную структу-
ру, HgTe обладает так называемой инвертированной зонной структурой из-за
сильного спин-орбитального взаимодействия. Тип зонной структуры кванто-
вой ямы из «инвертированного» материала и барьерами из «нормального»
материала зависит от её ширины [1; 2]. Существует критическое значение
толщины ямы, где ширина запрещённой зоны равна нулю. Яма с толщиной
меньше критической имеет нормальную зонную структуру, а больше кри-
тической –– инвертированную [3; 4]. Возможность получения произвольной
ширины запрещённой зоны вплоть до нуля делает эти структуры перспектив-
ными для применения в области инфракрасной и терагерцовой оптоэлектро-
ники [5; 6]. Квантовые ямы с инвертированной зонной структурой являются
двумерными топологическими изоляторами [1; 2] (то есть в них имеются ло-
кализованные на краях образца состояния с нулевой шириной запрещённой
зоны, для которых спин электрона определяется направлением движения).
Особенности структуры волновых функций зоны проводимости в инверти-
рованных квантовых ямах приводят к сильным спин-зависимым эффектам,
которые делают такие ямы перспективными для спинтроники [7; 8]. Всё это
вместе взятое стимулирует экспериментальные и теоретические исследова-
ния структур такого типа.

Диссертация посвящена изучению узкозонных гетероструктур с одиноч-
ными квантовыми ямами Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe, выращенных на атом-
ной плоскости (013). Теоретическое описание таких структур осложняется
тем, что даже малые поправки к энергетическому спектру (порядка несколь-
ких мэВ) могут оказаться существенными по сравнению с шириной запре-
щённой зоны. Для количественного описания узкозонных квантовых ям в
диссертации использовался k·p гамильтониан 8× 8, учитывающий влияние
удаленных зон, встроенную деформацию и отличие атомной плоскости, на
которой выращена структура, от (001).Малаяширина запрещённой зоны при-
водит к тому, что характерные энергии оптических переходов в таких образ-
цах лежат в терагерцовом диапазоне. Поэтому наиболее адекватным методом
экспериментального исследования зонного спектра этих структур представ-
ляется терагерцовая спектроскопия.
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Степень разработанности темы исследования

В последнее время наблюдается прогресс в технологии молекулярно-лу-
чевой эпитаксии гетероструктур на основе CdxHg1−xTe (особенно для струк-
тур, выращенных на низкосимметричных плоскостях, например (013)), что
привело к увеличению разнообразия доступных высококачественных образ-
цов (см., например, [2; 9–11]). Большая часть экспериментальных исследо-
ваний выполнена транспортными методами, что в частности позволило на-
блюдать квантовый спиновый эффект Холла [2] в образцах с инвертирован-
ной зонной структурой и гигантское (до 30 мэВ) спиновое расщепление Раш-
бы в асимметричных структурах [7; 8], продемонстрировать линейный закон
дисперсии в квантовых ямах критической толщины [12]. В широких кван-
товых ямах было обнаружено перекрытие зоны проводимости и валентной
зоны, приводящее к сосуществованию электронного и дырочного двумерно-
го газов в термодинамическом равновесии [13; 14]. Эффективным методом
изучения энергетического спектра узкозонных материалов является исследо-
вание циклотронного резонанса и межзонного магнитопоглощения в кванту-
ющих магнитных полях. В гетероструктурах HgTe/CdHgTe такие исследова-
ния были начаты в работах [3; 4] и выполнены лишь на нескольких образцах
с инвертированным зонным спектром. Первые модельные расчеты энергети-
ческих спектров гетероструктур HgTe/CdHgTe с квантовыми ямами методом
огибающих функций были выполнены в работе [15], когда еще отсутство-
вали устоявшиеся представления о граничных условиях и величине разрыва
зон на гетероинтерфейсе HgTe/CdTe. Дальнейшее развитие эта модель при-
менительно в квантовым ямам HgTe/CdHgTe (001) получила в работах груп-
пы Университета Вюрцбурга (см., например, [9]), которые использовали гра-
ничные условия, предложенные в работе [16]. Общий подход к расчетам зон-
ных спектров гетероструктур, выращенных на низкосимметричных атомных
плоскостях, был предложен в работе [17]. Однако, до настоящего времени та-
кие расчеты для гетероструктур HgTe/CdHgTe проводились лишь для образ-
цов, выращенных на плоскости (112). Таким образом, до начала настоящего
исследования отсутствовали четкие представления об энергетических спек-
трах узкозонных и бесщелевых гетероструктур Hg1−xCdxTe/CdyHg1−yTe с
квантовыми ямами, выращенных на плоскости (013).
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Цели и задачи

Основной целью диссертационной работы является расширение знаний
об узкозонных и бесщелевых гетероструктурах на основе CdxHg1−xTe с
квантовыми ямами, выращенных на плоскости (013). Это включает в себя ре-
шение следующих задач:

1. Разработка метода расчёта зонной структуры и уровней Ландау в гете-
роструктурах на основе узкозонных и бесщелевых полупроводников,
выращенных на произвольной атомной плоскости.

2. Исследование терагерцовой фотопроводимости (ФП) узкозонных гете-
роструктур с квантовыми ямами Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe (013).

3. Исследование циклотронного резонанса (ЦР) в квантовых ямах
Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe (013) в слабых магнитных полях и сопо-
ставление измеренной циклотронной массы с результатами расчётов.

4. Исследование циклотронного резонанса и межзонных переходов в
квантовых ямах Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe (013) в квантующих маг-
нитных полях и сопоставление положения линий поглощения с рас-
считанными энергиями переходов между уровнями Ландау.

Научная новизна

Научная новизна работы заключается в следующем:

1. Межзонная терагерцовая фотопроводимость узкозонных гетерострук-
тур с квантовыми ямами на основе CdxHg1−xTe наблюдалась впервые.

2. Впервые проведены расчёты зонной структуры и уровней Ландау в
квантовых ямах Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe, выращенных на плоско-
сти (013), с учётом встроенной деформации и эффектов, связанных с
отсутствием центра инверсии в объёмном кристалле.

3. Впервые наблюдалось расщепление двух линий в спектрах магнитопо-
глощения гетероструктур HgTe/ CdyHg1−yTe (013) с квантовыми яма-
ми с инвертированной зонной структурой, обусловленное антипересе-
чением нижнего уровня Ландау зоны проводимости и верхнего уровня
Ландау валентной зоны.
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4. В гетероструктуре с широкой квантовой ямой HgTe/CdyHg1−yTe впер-
вые одновременно наблюдался циклотронный резонанс электронов и
дырок в квантующих магнитных полях.

Теоретическая и практическая значимость работы

Научная значимость работы заключается в получении нового знания о
структуре энергетического спектра носителей в гетероструктурах с кванто-
выми ямами Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe, выращенных на атомной плоско-
сти (013). Впервые проведены расчёты энергий и волновых функций состо-
яний носителей заряда в гетероструктурах Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe (013)
с квантовыми ямами в магнитном поле и без него с учётом встроенной де-
формации. Проведена корректировка общепринятого набора материальных
параметров гетероструктуры HgTe/CdTe, что позволило достичь лучшего со-
гласования результатов расчётов с экспериментальными данными. Обнару-
жена межзонная терагерцовая проводимость в квантовых ямах Hg1−xCdxTe/
CdyHg1−yTe (013) как при температуре жидкого гелия, так и при темпе-
ратуре жидкого азота, что может быть использовано для создания приём-
ников терагерцового излучения. Показана возможность генерации излуче-
ния на межзонных переходах в узкозонных квантовых ямах Hg1−xCdxTe/
CdyHg1−yTe (013) при оптической накачке.

Полученные в диссертации результаты могут быть использованы при со-
здании новых оптоэлектронных приборов терагерцового диапазона на основе
гетероструктур с квантовыми ямами Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe (013).

Методология и методы исследования

Для решения поставленных задач были применены следующие теорети-
ческие и экспериментальные методы и подходы:

• численное решение стационарного уравненияШредингера с эффектив-
ным гамильтонианом 8 × 8 (явный учёт зон Γ6, Γ8, и Γ7) в рамках
метода огибающих функций;

• учет влияния магнитного поля с помощью подстановки Пайерлса и по-
правки Зеемана;

• метод теории возмущений для учета поправок в гамильтониан, связан-
ных с отсутствием центра инверсии в объемном кристалле;
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• метод фотоэлектрической спектроскопии;

• метод абсорбционной спектроскопии в терагерцовом диапазоне.

Основные положения, выносимые на защиту

1. Расчёт зонной структуры квантовых ям HgCdTe/CdHgTe (013) в рамках
приближения огибающих функций в четырёхзонной модели для дости-
жения количественного согласования с экспериментом требует коррек-
тировки значений параметров материалов, используемых в литературе:
разрыва валентной зоны на гетеропереходе между CdTe и HgTe и пара-
метра, отвечающего за взаимодействие зон Γ6 и Γ8 (Ep).

2. Обнаружена фотопроводимость гетероструктур с квантовыми ямами
HgCdTe/CdHgTe (013) в терагерцовом диапазоне, обусловленная меж-
зонным поглощением и переходами с участием примесей и дефектов.

3. В квантовых ямах HgTe/CdHgTe с инвертированной зонной структу-
рой имеет место антипересечение нижнего уровня Ландау зоны про-
водимости и верхнего уровня Ландау валентной зоны, обусловленное
отсутствием центра инверсии в кристаллической решётке HgTe.

4. В квантовых ямах HgTe/Cd0,7Hg0,3Te (013) шириной больше 12,5 нм,
выращенных на буферном слое CdTe, имеет место перекрытие зоны
проводимости с боковым максимумом валентной зоны, что может при-
водить к образованию полуметаллического состояния (сосуществова-
ние электронов и дырок в равновесии).

5. В квантовых ямах HgTe/Cd0,7Hg0,3Te (013) с нормальной зонной
структурой при межзонной оптической генерации неравновесных но-
сителей до концентраций ∼ 1011 см−2 усиление электромагнитного
излучения на межзонных переходах многократно превышает внутри-
зонное (друдевское) поглощение при ℏω ≥ 20 мэВ.

Степень достоверности и апробация результатов исследования

Достоверность результатов обеспечена оптимальным выбором физиче-
ских моделей, учитывающих основные свойства исследуемых систем и адек-
ватным выбором методов численных расчетов. Экспериментальные исследо-
вания выполнены апробированными в ИФМ РАН и других научных органи-
зациях методами.
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Основные результаты диссертации докладывались и обсуждались на XV,
XVI и XVII Международных симпозиумах «Нанофизика и наноэлектроника»
(Нижний Новгород 2011, 2012, 2013); 12 Всероссийской молодежной кон-
ференции по физике полупроводников и полупроводниковой опто- и нано-
электронике (Санкт-Петербург 2010); Международном форуме по нанотех-
нологиям «Rusnanotech’10» (Москва 2010); 4 Всероссийской конференции
молодых ученых «Микро- и нанотехнологии и их применение» (Черного-
ловка 2010); VIII и IX Всероссийских семинарах по радиофизике милли-
метровых и субмиллиметровых волн (Нижний Новгород 2011, 2013); Рос-
сийской конференции и школе по актуальным проблемам полупроводни-
ковой нанофотоэлектроники «Фотоника-2011» (Новосибирск 2011); X и XI
Российских конференциях по физике полупроводников (Нижний Новгород
2011, Санкт-Петербург 2013); Международной научно-технической конфе-
ренции, школе молодых специалистов и выставке по фотоэлектронике и
приборам ночного видения (Москва 2012); Международной конференции
«Terahertz and Microwave radiation: Generation, Detection and Applications»
(Москва 2012); Международной конференции «GDR-I Workshop» (Tignes,
France 2012; Cargese, France 2013); Международной конференции «38th
International Conference on Infrared, Millimeter and Terahertz Waves» (Mainz,
Germany 2013); Международной конференции «Int. Conf. on Coherent and
Nonlinear Optics/lasers, Applications, and technologies» (Москва 2013); 21Меж-
дународном симпозиуме «Nanostructures: Physics and Technology» (Санкт-Пе-
тербург 2013); а также на семинарах ИФМ РАН.

По теме диссертации опубликованы 41 печатная работа, в том числе 9 ста-
тей в реферируемыхжурналах и 32 публикации в сборниках тезисов докладов
и трудов конференций, симпозиумов и совещаний.

Все вышеперечисленное в совокупности свидетельствует о достоверно-
сти полученных результатов и сделанных на их основании выводов.

Основное содержание работы

Во Введении обоснована актуальность темы диссертации, определены
цели работы, показана научная новизна и практическая значимость получен-
ных результатов, сформулированы научные положения, выносимые на защи-
ту.

В Главе 1 проводится обзор работ, посвящённых исследованию гетеро-
структур с квантовыми ямами Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe. Первые четыре
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раздела посвящены методам расчёта энергий и волновых функций состояний
носителей в гетероструктурах в рамках приближения огибающих функций.
Пятый раздел посвящён гетероструктурам, выращеннымна низкосимметрич-
ных атомных плоскостях. Заключительный раздел представляет собой обзор
теоретических и экспериментальных исследований энергетического спектра
электронов в узкозонных структурах на основе CdxHg1−xTe.

Глава 2 описывает методы, которые используются в данной работе
для вычисления зонной структуры и уровней Ландау в квантовых ямах
Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe с учётом встроенной деформации.

Первый раздел посвящен общей процедуре получения эффективного га-
мильтониана и тензора деформации для гетероструктур, выращенных на про-
извольной атомной плоскости. В этом разделе даётся максимально общее
описание процедуры без привязки к конкретному набору базисных функций
для модели, учитывающей члены до второго порядка по k включительно. Га-
мильтониан представляется в виде суммы инвариантов, умноженных на пара-
метры материала. Такое представление позволяет проводить преобразование
поворота [17] численно.

Во втором разделе данный метод применяется к четырёхзонной моде-
ли [9; 15; 16] (на основе гамильтониана Кейна) для гетероструктур, выращен-
ных на плоскости (013). Здесь приводится явное выражение для эффективно-
го гамильтониана, используемого при расчётах, в аксиальном и анизотроп-
ном приближениях. Кроме того, во втором разделе приводится выражение
для тензора деформации и поправок, связанных с отсутствием центра инвер-
сии в объёмном кристалле. Таким образом, данный раздел описывает матема-
тическую модель, используемую в диссертации при расчётах энергетическо-
го спектра и волновых функций носителей в гетероструктурах, выращенных
на плоскости (013).

В третьем разделе подробно излагается метод расчёта зонной структуры
и уровней Ландау в слоистых гетероструктурах, которые описываются эф-
фективным гамильтонианом, учитывающим члены до второго порядка по k
включительно. При расчёте зонной структуры без магнитного поля огиба-
ющие функции в плоскости слоёв являются плоскими волнами, а функции,
зависящие от координаты z (ось перпендикулярная слоям структуры), рас-
кладываются по ортонормированному базису, состоящему из плоских волн,
распространяющихся вдоль z. В случае квантующих магнитных полей ис-
пользуется подстановка Пайерлса и функции, зависящие от координат x и y,
раскладываются по волновым функциям электрона в однородном магнитном
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поле в вакууме.
В четвёртой части приводятся результаты расчётов зонной структуры и

уровней Ландау, выполненных для одиночной квантовой ямы Hg1−xCdxTe/
CdyHg1−yTe, выращенной на плоскости (013). Примеры расчётов приведены
на рис. 1, 2, где представлена зависимость энергии подзон размерного кванто-
вания от kx (ось x выбрана вдоль кристаллографического направления (100))
и энергии уровней Ландау, рассчитанные в аксиальном приближении. Пред-
ставленные результаты демонстрируют характерные особенности квантовых
ям Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe (013) в широком диапазоне параметров: непа-
раболический закон дисперсии электронов в зоне проводимости, нулевая за-
прещённая зона при критической толщине ямы, пересечение уровней Ландау
из разных зон в ямах с инвертированной зонной структурой, перекрытие зоны
проводимости и валентной зоны в широких (d > 12,5 нм) квантовых ямах.

Глава 3 посвящена экспериментальному изучениюодиночных квантовых
ям Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe (013) методами терагерцовой спектроскопии и
интерпретации полученных данных с помощью результатов наших расчётов.

Первый раздел описывает структуру исследуемых образцов, которые
представляют собой квантовые ямы с низким содержанием кадмия (менее
20%) с барьерами с высоким содержанием кадмия (около 70%), выращенные
на релаксированном буфере CdTe на подложке GaAs (013).

Второй раздел посвящён изучению зонной структуры образцов в отсут-
ствие магнитного поля. При исследовании терагерцовой фотопроводимости в
узкозонных квантовых ямах обнаружен межзонный фотоотклик как при тем-
пературе жидкого гелия так и при температуре жидкого азота. Кроме того,
при температуре жидкого гелия был обнаружен низкочастотный сигнал (2–
9 ТГц), обусловленный фотовозбуждением неких центров, связанных с при-
месями и дефектами.

Измерения циклотронного резонанса в слабых магнитных полях (где при-
менимо квазиклассическое приближение) были проведены с помощью ламп
обратной волны. Сопоставление результатов расчётов и измерений, вклю-
чая измерения выполненные А. А. Ластовкиным и А. В. Иконниковым с по-
мощью квантовых каскадных лазеров при различных концентрациях элек-
тронов в зоне проводимости, продемонстрировало систематическое коли-
чественное рассогласование теоретических и экспериментальных значений
циклотронной массы при хорошем качественном согласовании.

Третий раздел посвящён изучению структуры уровней Ландау квантовых
ям Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe (013) в квантующих магнитных путём изме-
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Рис. 1: Рассчитанная зонная структура и уровни Ландау квантовой ямы
HgTe/Cd0,7Hg0,3Te (013) толщиной 6 нм при T = 0K (нормальная зонная
структура).
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Рис. 2: Рассчитанная зонная структура и уровни Ландау квантовой ямы
HgTe/Cd0,7Hg0,3Te (013) толщиной 7 нм при T = 0K (инвертированная зон-
ная структура).
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рения магнитопоглощения методом фурье-спектроскопии. В спектрах погло-
щения образцов с нормальной (неинвертированной) зонной структурой на-
блюдались межзонные и внутризонные переходы, а также интенсивная ли-
ния, соответствующая запрещённому в электродипольном приближении пе-
реходу. В спектрах поглощения образцов с инвертированной зонной структу-
рой в магнитных полях близких к предсказанному в рамках аксиальной моде-
ли пересечению уровней Ландау, принадлежащих разным зонам, обнаруже-
но расщепление двух линий магнитопоглощения(рис. 3), свидетельствующее
о взаимодействии и антипересечении этих уровней. Теоретический анализ
этого взаимодействия, обусловленного поправками к эффективному гамиль-
тониану, связанными с отсутствием центра инверсии в объёмном кристал-
ле [18], проводится конце третьего раздела. В образце с шириной квантовой
ямы 20,2 нм, находящемся в состоянии двумерного полуметалла, одновре-
менно наблюдались внутризонные переходы электронов и дырок.

В четвёртом разделе исследуется возможность генерации терагерцового
излучения в квантовых ямах Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe на межзонных пе-

Рис. 3: Гистограмма магнитопоглощения в образце с инвертированной зон-
ной структурой. Более «тёплый» (красный) цвет обозначает более сильное
поглощение. Сплошные линии –– рассчитанные энергии разрешённых пере-
ходов. Пунктирные линии –– рассчитанные энергии запрещённых (в аксиаль-
ном приближении) переходов.
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реходах. На основе экспериментально полученных данных о времени жизни
неравновесных носителей и результатов расчётов двумерной динамической
проводимости (с учетом поглощения Друде) сделан вывод о возможности
усиления излучения в диапазоне 14–24 ТГц на межзонных переходах в кван-
товых ямах Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe (013) с нормальной зонной структу-
рой в условиях оптической накачки.

В Заключении сформулированы основные результаты диссертационной
работы.

Заключение

Основные результаты работы:

1. Разработана модель для вычисления электронных и дырочных состо-
яний в квантовых ямах Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe, выращенных на
плоскости (013). Проведены расчёты энергетических спектров и вол-
новых функций электронов и дырок в квантовых ямах таких гетеро-
структур в отсутствие магнитного поля и в квантующих магнитных по-
лях. Показано, что в квантовых ямахHgTe/Cd0.7Hg0.3Te (013) шириной
больше 12.5 нм, выращенных на буферном слое CdTe, имеет место пе-
рекрытие зоны проводимости с боковым максимумом валентной зоны.

2. Экспериментально исследована фотопроводимость нелегированных
узкозонных гетероструктур Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe с квантовыми
ямами в терагерцовом диапазоне при температурах жидкого гелия или
азота. Впервые продемонстрирован фотоотклик, связанный с межзон-
ными переходами. Обнаружено, что при температуре жидкого гелия в
спектре фотопроводимости наблюдается интенсивная низкочастотная
полоса, связанная с фотоионизацией локализованных центров (приме-
сей, дефектов).

3. В магнитных полях до 16 Т экспериментально исследованы спек-
тры магнитопоглощения в узкозонных квантовых ямах Hg1−xCdxTe/
CdyHg1−yTe как с инвертированной так и (впервые) с нормальной зон-
ной структурой. В образцах с нормальной зонной структурой помимо
ЦР электронов и межзонных переходов обнаружены линии поглоще-
ния, связанные с примесными переходами. В полуметаллической кван-
товой яме впервые одновременно наблюдался ЦР электронов и дырок в
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квантующих магнитных полях. Антипересечение нижнего уровня Лан-
дау зоны проводимости и верхнего уровня Ландау валентной зоны в об-
разце с инвертированной зонной структурой (наблюдавшееся ранее в
образцах, выращенных на плоскости (001)) обнаружено для структур,
выращенных на плоскости (013) по расщеплению двух спектральных
линий: циклотронного резонанса и межзонного перехода.

4. Продемонстрировано систематическое рассогласование наблюдаемого
положения линий ЦР как в квазиклассических так и в квантующих маг-
нитных полях с результатами расчётов, выполненного с использовани-
ем общепринятого набора материальных параметров для гетерострук-
тур Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe. Показано, что наилучшее согласование
экспериментальных данных с результатами расчётов достигается при
значениях параметров VBO = 0,62 эВ и Ep = 20,8 эВ, отличных от
используемых в литературе.

5. Показано, что антипересечение нижнего уровня Ландау зоны про-
водимости и верхнего уровня Ландау валентной зоны в образцах
Hg1−xCdxTe/ CdyHg1−yTe (013) с инвертированной зонной структу-
рой может быть описано в рамках разработанного метода расчёта энер-
гетического спектра с учётом поправок, обусловленных отсутствием
центра инверсии в объёмном кристалле.

6. Показано, что в квантовой яме HgTe/Cd0,7Hg0,3Te толщиной 5,6 нм с
нормальной зонной структурой при концентрации неравновесных но-
сителей (1–3)×1011см–2 возможно усиление излучения с частотой 5–
24 ТГц за счёт межзонных переходов.
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