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Д о к л а д ы А к а д е м и и н а у к С С С Р 
1965. Том 163, № 4 

ФИЗИКА 

Ф. П. КЕСАМАНЛЫ, С. Г. КРОИТОРУ, Ю. В. РУДЬ, 
В. В. СОБОЛЕВ, Н. Н. СЫРБУ 

ЭНЕРГЕТИЧЕСКАЯ СТРУКТУРА ЗОН 
НЕКОТОРЫХ КРИСТАЛЛОВ ГРУППЫ A T I B I V C V

2 

(Представлено академиком Б. П. Константиновым 21 I 1965) 

Обнаружение большой аналогии в природе химической связи у полу
проводников со структурами сфалерита, вюртцита и халькопирита по
зволило в ряде работ ( \ 2 ) предположить наличие многих общих черт и в 
энергетической структуре зон. В ( 2) теоретико-групповыми методами и 
методом эквивалентных орбит в предположении, что экстремумы валент
ных зон и зон проводимости расположены в точке К. = (0, 0, 0 ) , была рас
считана структура зон полупроводниковых соединений типа A n B I V C 2 V со 
структурой халькопирита: с а м а я н и ж н я я зона проводимости простая , 
а самая верхняя валентная полоса состоит из трех зон; две верхние валент
ные зоны обусловлены анизотропией п о л я кристаллической решетки (Д К р) , 
а третья зона — спин-орбитальным расщеплением (А С о) . П о грубым оцен
кам работ ( 2 ) , в точке К =\ (0, 0, 0) д л я CdSnAs 2 A C o « 0,45 эв, а А К р ~ 
^ 0,01 - 0,03 эв. 

В последние годы, благодаря интенсивному развитию теории энергети-
—> 

ческих зон кристаллов в ^-пространстве и установлению непосредственной 
связи между спектрами отражения в области Е > Eg и строением зон, 
стали успешно развиваться исследования спектров отражения кристаллов 
в области собственного поглощения ( 3 ~ 7 ) . 

В спектрах отражения кристаллов групп A I V и A m g v в области 1—6 эв, 
к а к правило, наблюдаются интенсивная коротковолновая полоса в области 
4—6 эв и менее интенсивная дублетная полоса в области 1—4 эв ( 3 _ 7 ) . 
Структура спектров отражения кристаллов групп A I V и А Ш В У в хорошем 
согласии с теорией объясняется с точки зрения п р я м ы х разрешенных 
междузонных переходов: коротковолновая полоса в точке X [К= ( 1 , 0, 0 ) ] , 
а дублетная длинноволновая полоса — в точке L [К = ( 1 , 1 , 1 ) ] , причем 
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дублетность полос отраже
ния обусловлена спин-орби
тальным расщеплением верх
ней валентной полосы в точ
ке Z/[ACoO£')l, а величина 
^со (L) » 0 ,67Асо(Г) . 

зоо 400 500 600 700 800 900 юоо ПООИ/Л В настоящей работе на-
я ми предпринято иссле-

Рис. 1. Спектр отражения кристалла ZnSnAs2 дование спектров о т р а ж е 
ния в области 1—6 эв при 

Т = 293° К кристаллов ZnSnAs2, Z n S i P 2 и ZnSiAs2. В спектральном рас
пределении коэффициента отражения нами обнаружено в каждом кри
сталле по два интенсивных максимума; К 265 и ~ 6 0 0 м|ы ( Z n S n A s 2 ) ; 
X 280 и 330 M\I ( Z n S i P r ) , К 275—295 и 370 u\i ( Z n S i A s 2 ) , причем пик при 
А 600 MjLi у ZnSnAs2 имеет дублетную структуру в виде двух максимумов 
К 550 и К 650 M(i (рис. 1 и 2 ) . 

П о аналогии с рассуждениями работ ( 2 ) нами произведена оценка ве
личин Дсо(Ь) (см. табл. 1 ) : по н а ш и м качественным оценкам Д С о ( £ ) для 

868 



Z n S n A s 2 оказалось в 5—10 раз большей, чем для Z n S i P 2 и ZnSiAs 2 ; поэто
му в спектрах отражения из-за сравнительно большой полуширины пиков 
отражения дублетная структура длинноволнового максимума отражения 
кристаллов Z n S i P 2 и ZnS iAs 2 может и н е проявиться. П о характеру 
спектрального распределения к о 
эффициента отражения и положе
нию полос спектра отражения кри
сталлов ZnSnAs 2 , Z n S i P 2 . ZnSiAs 2 , 
с одной стороны, и кристаллов 
группы A I V , A n i B v , с другой сто
роны, эти полупроводниковые ве
щества оказались весьма сходны
ми. Поэтому можно считать, что 
структур а спектров отр а ж е н и я 
изученных нами кристаллов груп
п ы A I I B I V C 2

V обусловлена п р я м ы 
ми разрешенными междузонными 
переходами в точках зоны Б р и л -
люена, аналогичных точкам L и 
X кристаллов групп A I V и 
A l n B v — U и Х/ соответственно 
(см. табл. 1 ) . Рис. Спектр отражения 

ZnSiP 2 и ZnSiAs 2 

кристаллов 

Т а б л и ц а 1 

Значения величин междузонных расстояний в точках X' и U (Ех,кЕь,), 
A C 0 ( L ) и Eg(B эв) 

Кристалл 

А с с (Ь) 

Кристалл 
расчет опыт 

ZnSiP 2 

ZnSiAs 2 

ZnSnAs 2 

^ 0 , 0 3 
^ 0 , 0 7 
^ 0 , 3 

< о д 
< 0 , 1 
^ 0 , 3 4 

4,43 
4 , 5 - 4 , 2 

4,7 

3,76 
3,35 

2,25 и 1,91 

2 ,3 (8 ) 
2 , 1 ( 8 ) 
0 , 6 5 И 

Таким образом, большое общее и детальное сходство спектров отраже
н и я кристаллов ZnSnAs 2 , Z n S i P 2 , ZnS iAs 2 и групп A I V , A n l B v убедительно 
свидетельствует о справедливости предположений работы (*) о весьма 
большом сходстве структур энергетических зон и природы химической 
связи соединений групп A n B I V C 2

v и A I V , A m B v . 
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