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Предложена квазиклассическая модель расчета донорно-акцепторной (DA) фотолюминесценции кри-

сталлических полупроводников с водородоподобными примесями при низких (гелиевых) температурах и низ-

ких уровнях фотовозбуждения. Считается, что легирующие и компенсирующие атомы примесей образуют в 

кристаллической матрице нестехиометрическую простую кубическую «примесную решетку». Распределение 

уровней энергии и основных, и возбужденных состояний примесей предполагается гауссовым. Результаты рас-

чета по предложенной формуле зависимости положения максимума линии DA фотолюминесценции от концен-

трации и степени компенсации основных примесей согласуются с известными экспериментальными данными 

для кристаллов германия p- и n-типа. 

 

Существующие модели излучательной рекомбинации донорно-акцепторных (DA) пар 

все еще не позволяют рассчитывать зависимости положения максимума линии излучения от 

концентрации водородоподобных примесей, которые количественно согласовывались бы с 

имеющимися экспериментальными данными (см., например, [1–5]).  

Цель работы — предложить формулу для расчета зависимости положения максимума 

полосы DA фотолюминесценции кристаллического германия от концентрации основной (ле-

гирующей) примеси и степени ее компенсации неосновной (компенсирующей) примесью с 

учетом электростатических флуктуаций потенциальной энергии ионов примесей, а также 

неравновесных электронов на дне c-зоны и дырок на потолке v-зоны при низких температу-

рах и низких уровнях фотовозбуждения кристалла. 

Рассмотрим слабо легированный и умеренно компенсированный кристаллический по-

лупроводник p-типа. Пусть объемная концентрация водородоподобных акцепторов |a в за-

рядовых состояниях (0) и (−1) [обозначим их |a, 0 и |a, −1] равна Na = N0 + N−1, а концентра-

ция доноров |d в зарядовых состояниях (+1) [обозначим их |d, +1] равна Nd = N+1 < Na . (За-

рядовые состояния примесей выражены в единицах элементарного заряда e.) Степень ком-

пенсации акцепторов донорами есть 0 < K = Nd/Na < 1.  

При низких температурах и низких уровнях фотовозбуждения кристалла концентрация 

дырок v-зоны p << K(1 − K)Na , где K(1 − K) — доля пар акцепторов, лимитирующих по [6] 

высокотемпературную прыжковую миграцию между ними дырок. Условие электрической 

нейтральности кристалла имеет вид [7]: N−1 ≈ KNa = Nd. 

Следуя [8], примем, что легирующая (акцепторы) и компенсирующая (доноры) приме-

си образуют в кристаллической матрице полупроводника нестехиометрическую простую ку-

бическую решетку с периодом трансляции dim ≈ 1.24[(1 + K)Na]
−1/3, где (1 + K)Na = Nd + Na — 

концентрация всех примесей. Величина dim равна среднему диаметру сферической области в 

кристалле, приходящейся на один атом или ион примеси (как на донор, так и на акцептор). 

Примем, что плотность распределения уровней энергии и основных, и возбужденных состо-

яний акцепторов в запрещенной зоне имеет нормальное (гауссово) распределение [9]. Тогда 

среднеквадратичная флуктуация уровней энергии акцепторов (эффективная ширина акцеп-

торной зоны) Wa при учете только кулоновского взаимодействия акцептора |a, −1 с ионами 

1-й координационной сферы примесной решетки с периодом dim равна [8]: 

 Wa = (e2/4πεdim)[12K/(1 + K)]1/2, (1) 

где ε = εrε0 — статическая диэлектрическая проницаемость кристаллической матрицы. 

Из условия электрической нейтральности при Wa >> kBT без учета возбужденных состо-

яний акцепторов уровень Ферми EF
(v) < 0 определяется уравнением (см., например, [7, 8]): 

 2K = 1 – erf [(EF
(v) + Ia + kBT lnβa)/ 2 Wa], (2) 
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где kB — постоянная Больцмана, T — абсолютная температура, Ia — энергия термической 

ионизации одиночного акцептора из основного (невозбужденного) состояния; βa — фактор 

вырождения уровня энергии водородоподобного акцептора; величины EF
(v) и Ia отсчитывают-

ся от потолка v-зоны нелегированного кристалла. 

Акт DA фотолюминесценции включает три стадии: 

1) Неравновесный электрон, «поднятый» фотоном из v-зоны в c-зону, термализуясь, 

опускается на дно c-зоны (кинетическая энергия Ekin
(n) = 0), а неравновесная дырка, термали-

зуясь, поднимается на потолок v-зоны (кинетическая энергия Ekin
(p) = 0). Тогда полные энер-

гии электрона En и дырки Ep равны их потенциальным энергиям Un и Up . Среднеквадратич-

ные флуктуации потенциальной энергии электрона, перешедшего со дна c-зоны на возбуж-

денное состояние (s = 2, 3, ...) электрически нейтрального донора |d, 0; s, и дырки, перешед-

шей с потолка v-зоны на возбужденное состояние (q = 2, 3, ...) электрически нейтрального 

акцептора |a, 0; q, равны Wn и Wp соответственно. Донор |d, +1 обладает энергией Ed,+1, а ак-

цептор |a, −1 — энергией Ea,−1. Полагаем, что ионы доноров |d, +1 и акцепторов |a, −1 не 

имеют возбужденных состояний. Кулоновская энергия взаимодействия донора |d, +1 и ак-

цептора |a, −1 на расстоянии dim равна U−1,+1 = −e2/4πεdim . Среднеквадратичные флуктуации 

потенциальной энергии донора |d, +1 и акцептора |a, −1 равны Wd и Wa . В начальном состо-

янии энергия электрона на дне c-зоны, дырки на потолке v-зоны и DA пары ионов есть 

 Ein = Un + Up + 
22

d nWW +  + Ed,+1 + Ea,−1 + U−1,+1 + 
22

a pWW + . (3) 

2) Электрон c-зоны захватывается донором в состоянии |d, +1, и образуется возбуж-

денное состояние донора |d, 0; s с энергией, равной Ed,0;s = Ed/s2, где Ed — уровень энергии 

основного состояния нейтрального донора. Аналогично, дырка v-зоны захватывается акцеп-

тором в состоянии |a, −1, и образуется акцептор |a, 0; q с энергией Ea,0;q = Ea/q2, где Ea — 

уровень энергии основного состояния нейтрального акцептора. Индексы s и q обозначают 

номера «орбит» электрона в возбужденном состоянии донора |d, 0 и дырки в возбужденном 

состоянии акцептора |a, 0; s = q = 1 для основного состояния примесей. Энергия DA пары в 

конечном состоянии есть 

 Efin = Ed,0;s + Ea,0;q , (4) 

где учтено, что и электрон со дна c-зоны, и дырка с потолка v-зоны захватываются на воз-

бужденное состояние нейтрального донора и нейтрального акцептора (см., например, [10]). 

3) Неравновесные электрон на доноре и дырка на акцепторе излучательно рекомбини-

руют (если они находятся на расстоянии dim), испуская фотон с энергией ћωem . Считаем, что 

среднеквадратичные флуктуации потенциальной энергии электрона, перешедшего со дна c-

зоны на донор (состояние |d,0; s), дырки, перешедшей с потолка v-зоны на акцептор (состо-

яние |a, 0; q), иона донора и иона акцептора равны, т. е. Wn = Wp = Wd = Wa . Тогда энергия 

фотона, испускаемого в одном акте DA рекомбинации, с учетом (1)–(4) равна 

 ћωem = Ig – Ed;s − Ea;q − U−1,+1 – 23/2Wa , (5) 

где Ig > 0 — ширина запрещенной энергетической зоны нелегированного полупроводника; 

Ed;s = Ed,+1 − Ed,0;s > 0 — энергия термической ионизации находящегося в возбужденном со-

стоянии |d, 0; s электронейтрального донора (отрыва электрона от донора |d, 0; s и перехода 

его на дно c-зоны с нулевой кинетической энергией), Ea;q = Ea,−1 – Ea,0;q > 0 — энергия терми-

ческой ионизации находящего в возбужденном состоянии |a, 0; q электронейтрального ак-

цептора (отрыва дырки от акцептора |a, 0; q и перехода ее на потолок v-зоны с нулевой кине-

тической энергией). Считаем, что DA рекомбинация происходит между электроном донора в 

возбужденном состоянии |d, 0; s и дыркой акцептора в возбужденном состоянии |a, 0; q при 

Ed;s = Id;s = Id/s2 и Ea;q = −EF
(v). Отметим, что энергия термической ионизации донора из перво-

го возбужденного состояния (s = 2) равна Id;2 = Id/4, где Id — энергия термической ионизации 

донора из основного состояния (s = 1). 
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Рассчитанные по формуле (5) зависимости положения максимума ћωem линии DA фо-

толюминесценции от концентрации основной примеси Na (или Nd) и степени ее компенсации 

K в целом количественно согласуются с экспериментальными данными [1, 11, 12] для кри-

сталлов германия p- и n-типа. Умеренные расхождения расчетной кривой с эксперименталь-

ными данными при увеличении Na(d) (или уменьшении K ) можно объяснить приближением к 

переходу полупроводника из «изоляторного» состояния в «металлическое». Это приводит к 

перекрытию акцепторной зоны с потолком v-зоны (или донорной зоны с дном c-зоны) и пе-

реходу от межпримесной к межзонной (краевой) рекомбинации электронов и дырок. 

Итак, в работе предложена модель DA фотолюминесценции, учитывающей зоны раз-

решенных значений энергии для электронов и дырок, а также зоны водородоподобных при-

месей в энергетической щели кристаллических полупроводников. Считалось, что легирую-

щие и компенсирующие атомы примесей в кристаллической матрице формируют нестехио-

метрическую простую кубическую «примесную решетку». Предполагалась нормальная 

(гауссова) плотность распределения уровней энергии акцепторов (и доноров) в запрещенной 

зоне. Получена формула, описывающая зависимость положения максимума полосы DA фо-

толюминесценции от концентрации примесей в полупроводниках при низких температурах и 

низких уровнях фотовозбуждения полупроводника. Расчеты по предложенной модели в це-

лом количественно согласуются с известными экспериментальными данными по положению 

максимума линии DA рекомбинации в кристаллах германия p- и n-типа. 
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